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研究成果の概要（和文）：　分子スケールエレクトロニクスを実現するには、現在のシリコンデバイスを単一分
子に置き換えるのではなく、個々の分子が働きながらもネットワークとして協奏的に働く脳型情報処理が適して
いる。そのためには、強い非線形電気特性を示す分子システムが必要である。Ru錯体を用いて、分子軌道を経由
する疎結合共鳴トンネリングが有力であることを示した。さらに、自己ドープ型ポリアニリン／金微粒子ネット
ワークを用いて、複数電極間における相互干渉を有する非線形伝導を実現した。スパイキングニューロンとして
の動作を示し、分子ネットワークが神経型の情報処理機能を有することが明らかになった。 
 

研究成果の概要（英文）：　Molecuar system is suitable not for replacing present semiconductor device
 but network-based neuromorphic computing. For this direction, strong nonlinear electrical 
properties is necessary in the molecular system. In this project, it is demonstrated that resonant 
tunneling via weakly coupled molecular orbital is useful to obtain nonlinear electic properties with
 sharp threshold character. Furthermore, nonlinear conduction among multiple electrodes with the 
mutual interference was achieved in self-doped polyaniline/Au nanoparticle network exhibiting the 
function of spikiking neuron. This suggests that the molecular network has an ability of 
neuromorphic information devices. 

研究分野：分子エレクトロニクス、走査プローブ顕微鏡
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研究成果の学術的意義や社会的意義
学術的意義：単一分子を電子デバイスに用いる分子エレクトロニクス研究は、既存の半導体デバイスを分子に置
き換える形で多くの検討が行われてきた。しかし、分子の持つ自己組織化構造と神経回路の類似性に着目して研
究を行い、分子ネットワークが神経回路として働く可能性を見出した。社会的意義：現在の人工知能の重要性が
増しているが、人工知能の持つ論理構造と現在の計算機システムは大きく異なるために、多くの計算機資源が必
要である。分子ネットワークによる物質そのものの計算能力を生かすことは、遅くとも柔軟かつ廉価な情報処理
として、半導体計算機を補完し、人工知能の深化と普及に貢献できる可能性がある。



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９、ＣＫ－１９（共通） 
１．研究開始当初の背景 

Amiravと Ratnerが 1974年に提唱した分子エレクトロニクスの考え方[1]は，21世紀初頭
にナノサイエンス・テクノロジーが著しく進歩したことにより、既に実現したと言える。個々
の分子の分子軌道や酸化還元を用いた電界効果トランジスタも実証された。分子エレクトロニ
クスが提案された当初は，分子は他の技術では実現困難な微小で高密度なデバイスを実現する
手段として大きな期待を集めていた。しかし，10nm プロセスによる半導体集積回路の生産が
始まろうとしている現在，分子が微小であることに実際的な意味を見出すのはもはや困難であ
る。単一分子素子の間を微細加工技術により配線するのではなく，むしろ，自己組織性やネッ
トワーク構築能力など，半導体には無い分子の機能に注目すべきである。これらの特質は，ニ
ューラルネットワークや自然計算と馴染みが良く，人工知能の進歩とともに次第に明らかにな
ってきたノイマン型計算システムの限界を超えるキーテクノロジーとなる可能性を秘めている。 
これまで、単一分子を用いた電界効果トランジスタの研究では、半導体量子デバイスの考え
方が延長され，散乱の無い量子コンダクタンスを目指す考え方で多くの研究が進められてきた。
実際，多くの場合に単分子電気伝導度の測定結果は，一次元金属原子鎖の量子コンダクタンス
G0 を単位として表現される[2]。しかし，ニューラルネットワークや自然計算につながる神経
模倣型の情報処理に必要なのは，高い伝導度や移動度ではなく，急峻な非線形特性やヒステリ
シス特性のネットワークである。 
 一方、近年、推論や特徴抽出を効率的に実現する人工知能が大きく発展している。神経回路
の学習をアルゴリズムで表現して，通常のフォンノイマン型計算機で実行されている。しかし，
現在の方法では，アルゴリズムと物理的な計算システムとの乖離は大きいので，大きな計算資
源が必要で，人工知能の高度化とともに計算量の増大に対処できなくなる懸念が指摘されてい
る。一方，自然界では，低エネルギーで融通性が高く，分散的な情報システムが機能している。
雨宮は、1994年に分子，微粒子，ナノ構造体など，物質が持つ非線形応答や自己組織性を生か
せば，脳型のアルゴリズムの一部を物質媒体として実現できる可能性があることを指摘した。
この概念が人工知能が現実的な課題となるはるか以前に提唱されていたことは注目に値するが
ナノサイエンス・テクノロジーの成熟前であり、早すぎたとも言える。具体的な物質や物性は
後の研究にゆだねられていた。 
この重要な概念は近年になってようやく具体性を帯びてきた。金微粒子をランダムに集積し
て，クーロンブロッケードによる記憶とスイッチ動作を遺伝的アルゴリズムにより学習して情
報処理を実現した報告がある。脳の学習過程と似ていて極めて興味深い。物質・材料のネット
ワーク構造では，ネットワーク内部の結合は充分に複雑なものを容易に実現できるが，外部か
らネットワーク内部へのアクセスは困難である。リザーバ計算は，ネットワーク外縁部の電極
接続だけで意味ある機能を実現可能であるので，材料科学の分野で注目を集めている。銀ナノ
ワイヤーのランダムネットワークを用いて，実際にリザーバ計算を実行した研究が報告されて
いる。 
 
２．研究の目的 
 上記の背景のもと、本研究では、 
① 急峻な非線形特性やヒステリシス特性を示す分子系の条件を明らかにする 
② 非線形特性を持つ分子ネットワークにおいて、脳型情報処理機能の原型を示す 
の２点を目的として研究を実施した。 
 
３．研究の方法 
①分子系で急峻な非線形特性を得るための研究方法 
分子の電子状態は離散的であるので，もともと非線形応答に適している。電界効果トランジ
スタや量子コンダクタンスを目指したこれまでの研究の多くは，金属－分子接合界面における
電子散乱を避けようとして，電極と分子の結合を出来るだけ密にする方向であった。しかし，
強結合では，分子の軌道は金属電極表面の無数の軌道と混成するため，分子軌道はぼやけてし
まい，急峻な非線形特性は得られない。分子の持つ離散的な電子状態を生かすためには，金属
電極の連続的な状態密度の染み出しを抑える必要がある。 
分子と電極との結合が疎であれば、金属電極表面と分子軌道は独立的であるので，分子の持
つ離散的な電子準位が保たれる。その結果、電流－電圧特性は明確な閾値を持つ強い非線形性
を示すと期待される。このような疎結合のシステムは，分子設計の観点からも必然性がある。
ネットワーク型のシステムを動作させるためには、分子の HOMO や LUMO が金属電極のフ



ェルミ準位の近くにある必要があるが、それは分子の酸化還元が起こりやすく、不安定である
ことを意味する。従って，HOMOや LUMOが分子の骨格構造や電極／分子結合界面の化学構
造に影響を与えることなく，自由に電子の出し入れが可能な疎結合のシステムを構築すること
を第一の研究方針とした。 
② 分子ネットワークにおける脳型情報処理機能の発現 
神経細胞の働きは非常に複雑であり、数学的なモデル化や脳モデルに基づいた半導体デバイ
スやアルゴリズムの研究は非常に盛んである。しかし、脳機能の複雑さ故に、脳の働きそのも
のを理解しようとする研究と脳モデルに基づく情報処理を実行しようとする研究の大きな二つ
の流れがある。本研究は、これらのどちらでもなく、脳や神経の働きのミニマムな特徴を物質
で再現して、そのネットワークとしての機能を発現しようとするものである。神経回路には、
非線形性、同期強調、方向性結合、ヒステリシス特性、短期記憶と不可逆的長期記憶（学習）、
フィードバック、自励発振など、多くの特徴がある。本研究では、これらのうち、もっとも基
本的な特性である非線形ネットワークの機能発現を目指して、確率共鳴とスパイキングニュー
ロン動作を試みることを第二の研究方針とした。 
 
４．研究成果 
① 分子系における非線形電流－電圧特性の発現 
図１は自己組織化単分子膜と金微粒子架橋の組み合わせにより，少数の Ru 錯体分子による
良く定義された電極／分子接合界面を固体デバイスとして実現した例である。デバイスは極め
て安定で、室温から 10 Kまでの広い温度範囲で電気特性の計測が可能である。電流－電圧特
性は，1.2 V で正負対称にほぼ電流ゼロから急峻かつ直線的な立ち上がりを示すが，温度上昇
による電流値の増大や線形の変化はほとんどない。このような特性は，分子軌道を介した共鳴
トンネリングの特徴をよく現わしている。バイアス電位により，電極のフェルミ準位が Ru 錯
体の LUMO に達するとトンネル電流が流れ始め
ると考えると理解でき、理論計算の結果と良い一
致を示した。 
共鳴トンネリングほど急峻な立ち上がりは得ら
れないが，分子中にポテンシャル井戸を導入すれ
ば，ほぼ電流がゼロから立ち上がる非線形電気特
性が可能である。図３は，電子伝達タンパク質で
あるシトクロムｃ3 の単一分子電気特性である。
乾燥状態のシトクロムｃ3 は，水の不在のために
酸化還元準位がフェルミ準位よりもかなり高い位
置に押し上げられるので，酸化還元は起こらない。
しかし、ヘムは分極性の高い空間となっていて，
シトクロムｃ3 の電気伝導においてポテンシャル
井戸として働く。シトクロムｃ3のサイズは 3nm
程度であるので、分子を介したトンネル電流はほ
ぼ観測限界以下である。ところが、ポテンシャル
井戸の底がフェルミ準位よりも低くなると，実効
トンネル障壁が急に薄くなるので，トンネル電流
の急激な増大が起こる。 
電子注入による分子の酸化還元に伴い、ヒステ
リシス現象が起きる場合には、脳型情報処理にお
ける短期記憶あるいは，リザーバ計算におけるダ
イナミクスとして利用できる可能性がある。図２
は原子間力顕微鏡を用いて測定した Ru 二核錯体
単分子膜の電気伝導特性の結果である。バイアス
電圧を正から負へ掃引した場合と、負から正へ掃
引した場合に、異なる電流－電圧特性が得られた。
ヒステリシス特性は、掃引速度を速くするほど大
きくなることから、電場による分極緩和が起きて
いると考えられる。この錯体では Ru 核の一方の
酸化数だけが変化して、もとの酸化数へ緩和して

図 1．ゼロから急峻に立ち上がる強い非線
形電流－電圧特性。（a）共鳴トンネリング
が起こる Ru 錯体、(b)ポテンシャル井戸が
フェルミ準位より低くなり、実効障壁厚さ
が薄くなる電子伝達タンパク質シトクロ
ム c3の測定結果。 

図２．原子間力顕微鏡で測定した Ru 二核錯
体の電流－電圧測定。バイアス掃引電圧が
高いほど、ヒステリシス特性が大きくなる。 



いくプロセスで、二つの Ru核の間の電子のやり取りが行われていると推測している。 
② 非線形特性を示す分子ネットワークの情報処理機能 
脳型の情報処理を考えるとき，神経ネットワークのような多重結合，ダイナミクスと並んで
重要なのはノイズである。微弱な信号が雑音に助けられて応答関数の閾値を超えることにより，
確率を振幅に変換する確率共鳴現象が現れる。確率共鳴現象は，生体系では神経細胞の発火現
象と結びついて重要な役割を果たしているが，工学的にもセンシングや画像処理への応用が行
われている。確率共鳴現象は強い非線形特性があれば実現できるので，クーロンブロッケード
を利用した情報処理が試みられてきた。図 3 はタンパク質／DNA で構成した分子クーロンブ
ロッケードネットワークに微弱信号と雑音を入力して、出力を観測した結果である。入力に同
期した出力が得られ、典型的な確率共鳴現象が観測された。これは、分子システムにより確率
共鳴現象を示した最初の例であるとともに，分子ネットワーク内で信号の混合と分岐が起こり，
分子ネットワークが回路として働いていることを意味している。 
金微粒子と自己ドープ型ポリアニリンのネットワークは非線形応答を示し、情報処理デバイ
スとして働く可能性がある。自己ドープ型ポリアニリンは測定限界に近い超薄膜状態や二次ド
ーピングが不完全で高抵抗状態であっても、極低温の 10 Kに至るまで、原点でコンダクタン
スを有するオーミックな電気特
性を示す。一方、熱蒸着法による
金微粒子薄膜は表面に多数の金
微粒子が、お互いに接触すること
なく分散した状態であるので絶
縁性を示す。ところが、この二次
元金微粒子ネットワークの上に
ポリアニリン水溶液を滴下して
乾燥すると、ポリアニリンと金微
粒子それぞれ単体では観測され
ることのない、非線形な電流－電
圧特性が得られた。さらに、この
ときの電流の温度変化を測定す
ると、ポリアニリン単体に比べて、
はるかに短いコヒーレント長が
観測された。この結果は、金微粒
子／ポリアニリン界面に形成し
た局在的準位の間の二次元ホッ
ピング伝導が起こっていること
を示唆している。この金微粒子／
ポリアニリン二次元ネットワー
クに、互いに独立な３つの電極を
形成して電気特性を測定した。ネ
ットワーク内部で電流経路の混
合が起こるので、入出力の特性は
独立ではない非線形特性を示し
た。これは、この金微粒子／ポリ
アニリンネットワークが３端子
素子のスパキングニューロンと
して動作可能であることを示し
ている（図４）。 
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