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研究成果の概要（和文）：分子設計・合成、表面物理、分子ナノ技術、半導体工学、情報工学、物性理論を専門
とする研究者の共同研究により、(1)分子および分子集合体の精密設計、(2)さまざまな電極表面での分子構造お
よび電子状態解明、(3)非線形・非対称な電流電圧特性を与える分子接合の設計指針と電場や磁場によるスイッ
チング特性の発現、(4)素子の内在ノイズを利用した確率共鳴素子の作製と電圧印加による自励発振的なパルス
発生などに関し、５９１報の論文を発表した。これらの結果は、単分子エレクトロニクス分野の進展に大きく寄
与するとともに、分子ネットワークを用いた新しい記憶・演算素子などの研究分野を拓いた。

研究成果の概要（英文）：We promoted joint studies by researchers in molecular design / synthesis, 
surface physics, molecular nanotechnology, semiconductor physics, information technology and 
theoretical physics, and published 591 papers on the following topics: (1) Precise design of 
molecules and molecular aggregates, (2) Structure and electronic state molecules on various 
electrodes, (3) Guiding principles for single molecular junctions showing nonlinear / asymmetrical 
current-voltage characteristics and switching characteristics by electric and magnetic field, and 
(4)Preparation of stochastic resonance devices utilizing the inherent noise of the element and the 
self-pulsating induced by voltage application. 
These results greatly contribute to progress in the field of single molecular electronics and open 
up research strategies on novel memory and computing systems based on molecular networks.

研究分野： 分子エレクトロニクス
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１．研究開始当初の背景 
 
 1974 年に Aviram と Ratner によって提
案された「分子整流器」は、多くの研究者の
興味をひき、分子設計技術と電極-分子-電極
システムの作製および電気特性計測技術の
発展をもたらした。2000 年までは技術的な難
しさから、有機単分子膜を用いた擬似的な単
分子計測が中心であったが（第１ステージ）、
40 年を経てようやく実験的に整流性が確認
されるに至り（Tao et. al, Science 2009）、
精密な分子設計による高機能のスイッチン
グ素子の作製が期待されていた。分子合成に
おいては、日本のグループが高い技術を有し、
整流特性を示す分子をはじめ、長さ 100 nm 
を超える分子ワイヤーなども合成され、電気
伝導度の長さ依存性や温度依存性も計測可
能となっていた。さらには、強磁性電極間に
分子を挿入し、スピン注入および輸送特性の
計測も可能となっていた。すなわち、電極-
分子-電極システムにおける単一分子の電気
伝導度計測手法はほぼ確立し（第２ステー
ジ）、分子のもつ短所である熱的不安定性や
ゆらぎを克服し、個々の分子の損傷や誤動作
を集団としてカバーする分子の組織化と恊
働現象による機能の発現に挑戦すべき第３
ステージに入ったと考えられた。一方、走査
トンネル顕微鏡（STM）を中心とする表面計
測技術も 10T の強磁場中、１K以下の極低温
下での計測が可能となり、清浄表面に固定し
た分子の電子構造、振動構造、スピン状態を
原子分解能で解析するに至っている。特に、
分子のスピン自由度の利用は、スピントロニ
クス分野および量子情報分野における新し
い演算処理につながる重要な課題として注
目が集まっている。分子の持つπ電子の配置
ひとつでスピン状態が変化することも確認
されており、より高度な構造設計によりスピ
ン制御による演算も可能になると期待でき
た。こうした分子機能を工学的に有用な信号
処理機能へ導き利用できるようにすること
が分子アーキテクトニクスの目指すところ
である。しかしながら、その実現にはさまざ
まなゆらぎやノイズが障害となる。 
 一方、生物はゆらぐ環境の中でノイズを巧
みに利用しながら極めて高いエネルギー効
率で機能している。個々の素子が損傷または
誤動作しても、集団として機能を維持してい
る。無機半導体分野では、生物の手法に学び
素子の非線形性とダイナミクスを利用しノ
イズやゆらぎとの共存協調を目指す研究に
期待が寄せられている。こうした手法は有機
分子材料との親和性が高く、単一分子エレク
トロニクス研究の第３ステージを展開する
際の有力なアプローチとなる。 
 
２．研究の目的 
 
本研究領域では、精密に設計された分子を、

幾何学的・電子的構造の規定された物質表面

上に、接続方法を制御して配置し、キャリア
およびスピンの輸送に伴い、単一分子の組織
体が恊働して発現する機能の創成を目標と
した。 
具体的には、下記の４つの課題を設定した。 

課題１：分子へのキャリアやスピンの注入に
おいて重要な役割を担う電極表面と分子の
接合部分の電子状態を原子レベルで明らか
にし、注入効率のよい接合様式に関する設計
指針を与える。 
課題２：非対称および非線形伝導現象やクー
ロンブロッケード、量子伝導（波動性）と熱
活性伝導（粒子性）のクロスオーバー等、分
子組織体を用いて信号処理を行うための要
素現象の機構と構造−機能相関を電荷キャリ
アとスピンの伝導に対して明らかにする。 
課題３：単分子接合の特性を光や電場、磁場
によりスイッチング制御するための設計指
針を導出する。 
課題４：単分子接合の特性を上手く活かすた
めの分子の適切な配置・ネットワーク構造を
デザインし、恊働現象で発現する機能の設計
を行い、有機分子のエレクトロニクス利用に
おける短所である熱的不安定性や構造ゆら
ぎを積極的に信号処理に利用し、個々の分子
の損傷や誤動作を恊働して克服するための
新しい方法論と構造設計指針を導出する。 
 
３．研究の方法 
 
総括班は、領域全体会議や総括班会議にお

いて領域全体としての研究方針を策定する
とともに、その共通課題に向けて各計画班や
公募班の研究を企画調整した。本領域では、
公募班を含む共同研究の推進が最も重要で
あると考え、総括班の中に、共同研究推進委
員会をおき、領域内外の共同研究の調整、他
の領域や他の研究プログラムとの合同によ
る国際会議の開催などの調整を行った。 
 
４．研究成果 
 
５９１件の論文を発表した。以下に成果の一
部を記す。 
課題１に対する成果：これまでの分子エレク
トロニクス研究では、電極として金を用い、
分子と電極を接合するアンカーとしては、金
と親和性のよいチオール基を用いた分子接
合に関する研究が中心であった。本領域では、
多様な分子接合を実現するためアンカー部
および電極材料の拡張を図った。まず、アン
カー部に関しては、三脚型アンカー（家）や
環状π電子系アンカー（小川、宇野、家）を
設計・合成し、安定な電気的接続が可能なこ
とを実証した。三脚型アンカーの接合官能基
の違いにより注入されるキャリア（電子、正
孔）を制御できることを熱起電力測定（多田
／家）により明らかにし（図１）、π電子系
アンカーは金属だけでなくグラフェンやカ
ーボンナノチューブの炭素系電極と安定し



た接合が形成できることを示した（家／松本
和）。 

 
図１.三脚アンカー分子（左）と、熱起電力
測定（右）により明らかになった電荷キャリ
アの官能基依存性. 
 
一方、電極に関しては、強磁性金属（山田、
多田）、グラフェン（松本和）、グラフェンナ
ノリボン（坂口公募）、カーボンナノチューブ
（小川、赤井公募）、水素終端シリコン（山野
井公募）、シリセン（高木、石田、長谷川修）
と分子の接合について検証した。強磁性電極
を用いた分子接合では、磁気抵抗効果特性の
発現を確認し、目標３のスイッチング素子の
実現につながる知見が得られた。また、グラ
フェンにナノ加工を施して電極とし、分子ワ
イヤーを架橋することに成功した（家／松本
和／浅井美）。 
 
課題２に対する成果：領域目標の達成には、
非線形および非対称な電気伝導を示す分子
接合の実現が不可欠であるとの共通認識の
もと、整流特性や負性微分抵抗を発現する分
子接合を作製し、その発現機構を明確にする
ことを重要な課題とした。その結果、ふたつ
の新しい機構による整流特性を確認した（図
２）（小川／多田、アルブレヒト／多田）。ひ 

 
図２.ドナー・アクセプター分子を直交させ
分子軌道を断裂させた単分子ダイオード
（上）と、局所双極子モーメントをもつ官能
基を連結し、電界による分子軌道の変形を利
用した単分子ダイオード（下）. 

とつは、ドナー分子およびアクセプター分子
の分子面を直交させて接合する設計であり、
これまでより高い整流比を実現した。もうひ
とつは、電極間に発生する強電界により分子
軌道が変形することを利用したもので、新た
な整流素子の設計指針を与えた。 
 
課題３に対する成果：強磁性電極を用いた分
子接合では、磁場印加による抵抗変化（磁気
抵抗効果）を確認し、電極間の電場によって
誘起される接合様式の変化は、抵抗比および
符号に影響を与えることを見出した（多田／
アルブレヒト公募）。さらに、金属イオンを内
包するポルフィリンアレイの電気伝導度計
測を行い、分子のキャリア透過率が、官能基
ごとのキャリア透過率の積で表されること
を実証した（小川／多田）。 
 
課題４に対する成果：協働機能として確率共
鳴を対象とし、その実現に向けた素子構造を
研究した。半導体ナノワイヤーに分子を吸着
させた系では、ナノワイヤーを流れる電流に
分子の価数ゆらぎに起因するノイズが発生
することを見出した（葛西）。このことをヒ
ントとし、電極間に複数本のカーボンナノチ
ューブを架橋し、酸化還元能をもつ分子を吸
着させることで、素子の内在ノイズを利用し
た確率共鳴をはじめて確認した（赤井公募／葛
西）。また、カーボンナノチューブとポリ酸
（H3PMo12O40 : POM）分子のネットワーク構
造に電圧を印加すると自励発振的に電圧パ
ルスが生じる現象を見出し（図３）（小川／
浅井哲）、脳の情報処理を模したパルスを利用
した情報処理のモデルを構築し、シミュレー
ションによりその原理を実証した（浅井哲／
小川／赤井公募）。 

 
 
図３．単層カーボンナノチューブ（SWNT）と
ポリ酸（POM）分子のネットワーク構造（上）
と電圧を印加した時に観察された自励発振
的な電圧パルス． 
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