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研究成果の概要（和文）：ニューラルネットワーク情報処理技術を基礎とし、ナノ材料の化学反応のダイナミク
スやネットワークの乱雑性がもたらす、材料化学物質における情報処理能力を探求した。結果として、分子とカ
ーボンナノチューブのネットーワークの接点において発生する非線型応答および信号ダイナミクスの効果と、溶
液内電気化学反応を応用した現象において、それぞれ人工知能(AI)計算能力を示した。

研究成果の概要（英文）：We explored the information processing ability in nano chemical materials. 
Based on neural network information processing technology, dynamics of response and nonlinearity 
brought about by the chemical reactions and charge transport in the nanomaterials are expected to be
 used as a computing resource.
We demonstrated the reservoir computational power in the effects of nonlinear responses and signal 
dynamics occurring at the interfaces of molecules and carbon nanotube random networks. Furthermore, 
we found the electrical chemical response in solution is used as the response in reservoir 
computing. A simple system of nanomaterials and electrochemical reaction in solution was also 
demonstrated as an AI computing resources.

研究分野： 表面科学, 有機バイオエレクトロニクス, ニューロモルフィック素子

キーワード： ニューロモルフィック　分子デバイス　カーボンナノチューブ　POM　双安定　コンダクタンススイッチ
ング　ニューラルネットワーク　リザーバ計算

  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
本研究成果により、安全、安価かつ低消費電力な人工知能デバイスが、我々の最も身近な水とイオンや小さな分
子を集合したナノ材料を利用し実現できる可能性が示された。情報量の爆発を抑えつつ快適な未来社会を目指す
にはこれまでの半導体素子中心の情報処理方法から脱却した、まったく新しい材料や反応を模索することが求め
られている。本研究は未来の情報科学技術を切り拓く材料探索の新しい方向性を示した。

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に
ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属します。
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１．研究開始当初の背景

ニューラルネットワークを主力とする人工知能(AI)の有用性が確実となり、脳型計算や自然計

算といった、脳や生物の優れた特性、高効率な消費電力性等に学ぶ新しい情報処理技術が新しい

技術として大きな期待が今も寄せられている。コンピュータの中で演算する AI は膨大な

エネルギーを必用としその限界が。一方で、デバイスや材料、そしてこれまで全

く情報処理とは無関係だと思われていた物理現象を利用することで、ニューラル

ネットワークを構築、またはその機能を取り出して情報処理に利用する可能性が

盛んに議論され、多くの物理人工知能計算研究が始まった。研究開始当初には膨大な

アナログ信号処理が必用な深層学習的なネットワークではなく、信号の複雑なフィードバック

を利用したリカレントニューラルネットワークの技術を利用した新しい情報処理技術であるリ

ザーバ計算が注目され始めていた。

２．研究の目的

本研究ではナノ材料、特に金属錯体分子とナノカーボン材料の接合するシステムが含有する、

酸化還元ダイナミクスに伴う電子応答に注目し、ナノ分子素子から発生する時系列応答信号を

計測し、その発生メカニズムを明らかにする。電荷の貯積と放出に起因したスパイクダイナミ

クスを発生する金属錯体分子ナノ接点構造を作りあげる。また基礎物性モデルと応用展開を包

括した理論的解析を行ない、広い視野を持った学理の構築を目指す。さらなる目標として、高

次情報変換計算、リザーバ計算に利用可能な、リザーバネットワーク要素としての要請を満足

する分子素子材料及び構造の探索を行うことを目的とする。

３．研究の方法

研究申請以前に、単層カーボンナノチューブ(SWNT)とポリオキソメタレート(POM)の接合を含む

分子素子は、大きな時系列ダイナミクスを持つ電流スパイクを発生し、このシステムがリザーバ

計算に利用可能であることを理論的に示唆していた。しかしながらそのインパルス発生の物理

化学的なメカニズムは定かではなかった。よって本研究では以下に示すような基礎現象の確認

と、リザーバー応用性能の検証を、実験とモデル構築を繰返すことで確認した。 

1) SWNT/POM 接合素子を作製し、スパイクダイナミクス応答の素子構造と環境及び入力依存性

を計測する。SWNT/POMダイナミクス応答の物理モデルを構築し、検証実験を行う。

2) SWNT/POM ランダムネットワークを作製して多点計測を実現し、リザーバ性能の確認及び機

能最適化を行う。

提案当初には、異なる金属錯体分子の接合素子を作製し、応答ダイナミクスを有する新規材料の

探索を行うことを計画していたが、研究途中に溶液内の電気化学電流における非線型応答をリ

ザバー計算に応用することが可能であることが判明し、以下の研究を追加し実行した

3) 溶液の電気化学電流の多点計測を実現し、リザーバ性能の確認及び機能最適化を行う。

４．研究成果 

まず、研究1)として、スパイクダイナミクス応答の原点と考えられるSWNT/POM単分子接合素

子を作製した。電極のサイズを小さくし、カーボンナノチューブの電気泳動時間を短くするこ

とで、たった一つの分子接点を持つ素子を再現性良く作成

する条件を見つけ出し、図1に示すような、POM分子であ

るPMo12分子のナノ接点構造をカーボンナノチューブ素子

内に作成することに成功した。また、接点の電気伝導度が

室温で大きく揺らいでおり、高い抵抗値を示すオフ状態と

一定の低い抵抗値を示すオン状態、その中間の不安定状態

を取ることが明らかになった。素子の応答は外部雰囲気に

影響を強く受け、分子の酸化還元応答と分子周辺のカウン

ターイオン及びプロトンの解離結合、移動分散のモデルを

図 1 電極間に 1 本から⾮常に少ない本数
の SWNT を架橋させ、その接点に PMo12
分⼦を挿⼊した分⼦素⼦ 



構築した。

次に研究2)としてPOM を挿入した SWNT のランダ

ム ネットワークから収集した複数の信号を使用し、

リザーバ計算を実行した(図2(a))。号はPOMとSWNT
を混合させ、多点プローブから収集される電流として

計測した。計測された電流は印加した電圧から非線型

効果と時系列効果を有しており、これはネットワーク

の複雑さに起因する幅広い多様性示唆していた。取得

されたデータは、図2(b)に示すような周期波再構成タ

スクの良好なパフォーマンスを示し、これは

POM/SWNT試料の良好な非線型変換特性を証明し

た。図2(c, d)はリザーバ計算のベンチマークテストデ

アル非線形自己回帰移動平均(NARMA)モデルの

NARMA2信号とその予測結果及び記憶容量テストの

結果を示している。

本研究では約60プローブピンアレイを備えたマルチウ

ェイ データ収集システムを自作し、SWNT/POM ネ
ットワーク内の物理的に分離されたポイントである複数のノードからの電流を測定した。一方

で、試料の溶剤が残っていた場合、即ち溶液を流れる電気化学電流が非線形信号応答と信号伝

達ダイナミクスに大きな影響を与えることも判明した。但し、リザーバの能力は以前の理論予

測値よりも低かった。信号分布の解析の結果試料の一様性を向上させることによって全体の機

能が向上することが判明し、今後の研究継続の重要性を示した。

次に研究3)として、溶液リザバー計測研究を行なった。図 3(a)に示すように、溶液

試料はガラス基板上の金電極アレー上に滴下され、電圧印加に対する電流が各電

極の組み合わせの異なる約 100端子対において、電流が自動的に計測した。結論

から言うと溶液はどの試料もリザバー性能を示した。中でも蒸留水はそれ自体で

も比較的高い性能を常に見せた。溶液リザバーの性能はその高い非線形変換特性

(図 3(d))が特徴的であった。 3次以降にも一定の記憶容量を持っていることが判

る。このような高次の非線形信号を再現する能力は、例えば高い線形記憶能力を

持つソフトウェアの数値リザバー計算には備わっておらず、物質独特の機能を活

かした情報処理目的を見いだす切掛けとなると期待される。

本研究の成果は現在ますます発展している人工知能と、化学反応を組みあわせた、情報化学と

分子化学の融合という非常に新しい分野の新しい研究となった。ナノマテリアルで構成される

物理的リザーバーは、ますます重要性を増すエッジ コンピューティング向けに、低コスト、低

消費電力、高度に統合されたハードウェア デバイスを備えたコンピューティングシステムとな

る可能性がある。

図 3 (a)実験装置図 (b)電極間の電圧電流特性、蒸留⽔(右)蒸留⽔＋POM(左) (c) 蒸留⽔＋POM 試料の NARMA2 ターゲ 
ット信号(⿊)と学習結果(⾚)、(d) 蒸留⽔＋POM 試料の⾮線形記憶容量

図 2 (a)物理リザバー計算実験概念図 (b)サイン
波型電圧印加時の多点出⼒電流 𝑰(𝒕)を⽤いた
波形⽣成タスク(c)乱数電圧時の NARMA2 ター
ゲットタスク (d)記憶容量タスク
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