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研究成果の概要（和文）：（単一）分子エレクトロニクスの創成に向けてー理論からの提言”に

ふさわしい当初の研究計画を上回る成果を得た。 

（１）一個の水分子と数個の水酸基分子からなる分子鎖で水素原子（プロトン）が走査トンネル
顕微鏡からのトンネル電子によるO-H伸縮モードの励起で起こることを見出した実験グル
ープとともにその素過程の解明を行った。 

（２） 水酸基ダイマーのフリップ運動による電流ー電圧特性において一つのOHをODで置換する
と負性抵抗が出現し、スイッチング機能が発現することを高コンダクタンスと低コンダク
タンス状態の可逆的な遷移による模型で説明することに成功した。 

（３）振動励起による単一分子の運動や反応の電圧依存性を解析する一般公式の構築に成功し、
2002年にサイエンスで実験グループとともに報告したPd表面に吸着したCO分子の表面ホ
ッピングの実験結果を再現することで、最も鍵となる物理量であるC-O伸縮振動と反応座
標モードである束縛並進モードの非調和結合定数を初めて決定できた。 

（４）最近世界的に精力的な研究がおこなわれている”グラフェン”を取り上げ、その熱伝導
の理論を世界に先駆けて構築できた。 

 
研究成果の概要（英文）： 
(1)  Elementary processes of H-atom (proton) relay reaction in water-hydroxyl chain was 

clarified. We found that the shared O-H stretch mode excited by tunneling electrons 
from a tip of a scanning tunneling microscope plays an indispensable role inducing 
sequential H-atom relay reaction along the chain. 

 
(2) We propose a model to describe two-level fluctuations and current-voltage characteristics 

of nanoscale systems that undergo vibrationally induced switching. The parameters of 
the model are based on comprehensive density functional calculations of the system’s 
vibrational properties. Thus developed theory has been successfully applied to explain 
the experimental results associated with a flip motion of hydroxyl dimer on Cu(110). We 
also explained why the isotopic exchange of H with D leads an appearance of the 
negative differential resistance of the current-voltage characteristics. 

 
(3)  We have formulated a general and versatile formula of a vibrationally mediated 

reaction yield of single molecules on metal surfaces. 
(4)  We propose a model which allows us to calculate a thermal conductivity of graphene on 

amorphous SiO2. 
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研究分野：複合新領域 
科研費の分科・細目：ナノ・マイクロ科学・マイクロ・ナノデバイス 
キーワード：分子エレクトロニクス、単一分子、スイッチング素子、負性抵抗、走査トンネル

顕微鏡、振動励起、熱伝導 
 
１．研究開始当初の背景 
多彩な高速半導体デバイスを支える基本的
な動作原理は Esakiが Geダイオードの PN接
合で始めて観測した電子のトンネル効果に
よる NDRを利用したスイッチング機能である
が、今日では様々な先駆的な研究成果が数多
く報告されている。量子ドットを代表とする
多彩なナノ構造の発現する量子効果を利用
した“量子効果デバイス（例えば、クーロン
閉塞を利用した単一電子トランジスタ等）に
加えて、電極に挟まれた単一分子や少数個の
分子から構成されるナノリンク分子を基本
構成要素とする”分子エレクトロニクスの設
計・開発”に向けた基礎研究が世界的に精力
的に進められ、クーロン閉塞[2], 単一電子
トランジスタ, 負性微分抵抗(NDR),スイッ
チング素子などの先駆的研究が報告されて
いる。 
 
２．研究の目的 
本研究の目的は、分子の特性を生かした新

しい動作原理に基づく分子エレクトロニク
スの創成に向けて、次の３つの課題を中心に
理論からの提言を行うことである。 
1) 単一分子の振動励起による反応の解析理

論の確立 
3) 単一分子の負性微分抵抗(NDR)特性を含
めた 
新たなスイッチング機構の探索 

4)単一分子の熱伝導 
 
３．研究の方法 
対象とする興味ある現象の素過程の本質を
失うことなく、簡単化模型による解析的な理
論構築を行うとともに、海外研究者との共同
研究で単一分子の吸着構造最適化、振動モー
ドの計算などを行う。 
 
４．研究成果 

上記研究成果の概要および下記の発表論文
を参照。 
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