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研究成果の概要（和文）：　従来のコンピュータに使用されている中央演算処理装置（CPU）に代わる次世代デバイス
として、4核Ru混合原子価錯体を用いた分子型量子ドットセルオートマトン（MQCA）論理回路に注目し、その実用可能
性を探った。4核錯体の周辺に3組の入力を配置したモデルで論理回路としての動作をシミュレートしたところ、全16パ
ターンの論理回路のうち10パターンで理想的に動作することが分かった。本モデルの論理演算時間は1 fs以内（THzオ
ーダーのクロック周波数に対応）であることから、MQCAデバイスが従来型のCPUを上回る演算性能を有する可能性があ
ることを明らかにした。

研究成果の概要（英文）：Usefulness of the Molecular Quantum-dot Cellular Automata (MQCA) device as a 
next-generation processing device was investigated by computer simulation. The model QCA device was 
constructed from a combination of one four-nuclear Ru mixed-valence complex and three sets of two input 
charges. It was found that 10 of all 16 logic gates work correctly. Processing speed of this model device 
is estimated as 10**15 times/s, and this value corresponds to the THz order of CPU clock speed. These 
results mean that there is a possibility that the MQCA device is superior to the present device.

研究分野： 理論化学に基づく新たな分子デバイス設計
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１．研究開始当初の背景 
コンピューターは、我々の日常に欠かせな

い存在となった。近年、その核となる中央演

算処理装置（CPU）の性能向上は目覚ましい。

これは、CPUを構築する電界効果トランジス

ター（FET）の微細化や複雑化によるもので

ある。しかしながら、微細化の限界や動作原

理の破綻のため、CPUの演算性能は近く上限

に到達すると言われている。このため、FET
とは異なる仕組みを持つデバイスが数多く

提案されてきた。その 1つが量子ドットセル

オートマトン（QCA）である。 
QCAのアイディアは、1993年、C. S. Lent

により提唱された。QCA とは、基板上に量

子ドットを様々に配置して作成した自動機

械（オートマトン）のことである。量子ドッ

トを 4つ並べ、四角形を作ることにより QCA
セルを作成する。そこに電子を 2つ注入する

と、電子の反発により、等しいエネルギーを

有する2つの状態 0と1が生じる（図1 (a)）。
このセルを様々に組み合わせ、入力と出力を

追加することにより、種々の論理演算を行う

ためのデバイスを作成することができる。

（図 1 (b)） 

1997年にQCAデバイスの論理回路として

の動作が実証された。しかしながら、常温の

熱エネルギーで 0，1 のデータが容易に入れ

替わるため、金属ドットを用いた QCA は極

低温でしか動作しない。そこで、2000 年、

Lentらにより、量子ドットを分子で置き換え

た分子型量子ドットセルオートマトン

（MQCA）が考案された。MQCAセルでは、

従来の QCA セルよりも狭い領域に電子が局

在することにより、ドット間のクーロン力が

強くなる。このため状態間のエネルギー障壁

が高くなり、常温でもデータの入れ替わりを

防げる。しかしながら、この MQCA の動作

はまだ実証されていないため、その演算性能

は未知数である。 
MQCA の次世代デバイスとしての可能性

を探る上で、その演算性能を明らかにするこ

とが急務である。 
 
２．研究の目的 
 MQCA の動作を検証するためのシンプル

なモデルを考え、その動作を理論的に解析す

ることにより、MQCAデバイスの実用性を確

認する。また、MQCAに適した分子を理論設

計するための指針を明らかにする。 
 
３．研究の方法 
（１）MQCAデバイスのモデル 
4 つの量子ドットを有する MQCA を模倣

するため、4つの金属を有する 4核ルテニウ

ム混合原子価錯体を用いる。ピラジンを架橋

配位子として有するピラジン錯体と、ビピリ

ジンを架橋配位子として有するビピリジン

錯体を考える。配位子はどちらもサイクレン

である。また、これら 2種類の錯体は、実験

的にも報告されている。 
次に、錯体の周辺、ルテニウム原子から 5 Å

の距離に 3組の点電荷を配置し、それらを 3
つの入力（A, B, C）とみなす（図 2）。入力

電荷のスイッチにより、中央の錯体内の電荷

分布が変化し、それにより演算が行われる。

中央錯体の電荷分布の変化により、理想的な

演算が行われたかどうかを判断することが

できる。 

 
（２）論理回路 

入力 A, B, Cの電荷の組み合わせにより、3
種類の回路（多数決回路、AND回路、OR回

路）を作成することができる。多数決回路と

は、入力 A, B, Cの多数決を出力する回路で

あり、全部で 8 パターンある（表 1）。AND
回路・OR回路は、それぞれ入力 Aと Bの論

理積・論理和を出力する回路であり、各 4パ
ターンある。3 種類の回路の全ての入力パタ

ーンを考えると、全 16パターンある。 
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入力
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図 1. (a) QCAセルの状態 0と 1、(b) QCA
デバイスの一例（多数決回路） 

表 1. 多数決回路の入力と出力 

パターン 
入力 

出力 
A B C 

1 1 1 1 1 
2 1 1 0 1 
3 1 0 1 1 
4 0 1 1 1 
5 1 0 0 0 
6 0 1 0 0 
7 0 0 1 0 
8 0 0 0 0 

5 Å

5 Å 錯体

点電荷

U1

U3U2

U4

（U： ユニット）

入力 A

入力 B

入力 C

 
図 2. 錯体と 3組の入力電荷 



 
（３）シミュレーション方法 

分子の構造最適化には、Gaussiain09プロ

グラムを使用した。計算方法は密度汎関数法

（B3LYP）、基底関数は STO－6G（Ru原子）、

6－31G*（C, N原子）、6－31G（H原子）を

使用した。 
デバイス動作のシミュレーションについ

ては、時間に依存する Schrödinger方程式に

基づき、錯体内の電荷の時間変化を求めた。

方法の詳細は、既に論文として発表している

（文献①）。入力のスイッチ後十分に時間が

経った後の終状態を、スイッチ前の初期状態

で展開し、ユニットの電荷の時間変化をシミ

ュレートした。 
 
４．研究成果 
（１）錯体の構造 

錯体の最適化構造を図 3に示す。ピラジン

錯体はほぼ正方形に近い形をしているが、ビ

ピリジン錯体は菱型に近い形をしている。 

 
（２）信号伝達挙動 
表 1パターン 1の多数決回路の信号伝達挙

動を図 4に示す。ユニット 2と 4の近くには

正電荷が現れることから、スイッチ後にユニ

ット 2と 4の電荷が減少する。逆に、ユニッ

トの 1と 3の近くには負電荷が現れることか

ら、スイッチ後にユニット 1と 3の電荷が増

加する。このことから、錯体は状態 1となり、

多数決の演算が正しく行われていることが

分かる。ユニット 1と 2は 2つの入力電荷の

影響を受けることから、ユニット 2と 4より

も電荷の変化が大きい。 
 入力スイッチ後、演算にかかる時間は 1 fs
以下である。このことから、1 秒あたりの演

算回数は 1015 回以上になり、THz オーダー

のクロック周波数に対応することが分かる。

このことから、演算速度の観点からは、既存

の演算デバイスを上回る可能性を有するこ

とが明らかになった。 
 
 

（３）MQCAデバイスの動作 
図 4と同様のシミュレーションを行い、他

の多数決回路および AND 回路・OR 回路の

動作をシミュレーションしたところ、全 16
パターン中 10 パターンで理想的に動作して

いることが分かった。 
 
（４）MQCA分子の設計指針 
2 核混合原子価錯体に関する過去の我々の

研究（文献①）で、MQCA分子の設計指針と

して以下の 2点を明らかにした。 
・信号伝達速度を大きくするには、伝達に大

きく寄与する軌道の間のエネルギー差を大

きくすれば良い。 
・信号強度を大きくするには、初期状態と終

状態の分子軌道の分布の違いが大きくなる

ようにすれば良い。 
今回の 4核錯体を対象とした計算により、新

たに分子の対称性に関する知見を得ること

ができた。ピラジン錯体はほぼ正方形なので、

分子軌道が分子全体に分布する傾向にある

（図 5（a））。このため、入力電荷の変化によ

り、分子軌道の分布が大きく変わる。一方、

ビピリジン錯体は菱型に近いため、分子軌道

が局在する傾向にある（図 5（b））。このため

に、入力電荷による分子軌道の分布変化が小

さく、信号強度も小さくなる傾向にある。以

上の結果から、4核錯体については、 
・4 核錯体の信号強度を大きくするには、よ

り対称性が高く分子軌道が非局在化した錯

体を用いれば良い。 
という新たな指針を得た。 
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図 3. 錯体の最適化構造。(a) ピラジン錯体、

(b) ビピリジン錯体 
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ン錯体、(b) ビピリジン錯体 



 
（４）今後への展開 
4 核錯体を用いた QCA デバイスに関する

新たな設計指針を得た。今後は、この指針に

基づき、多数決回路・AND回路・OR回路の

全 16 パターン全てにおいて理想的に動作す

る錯体を模索していく。 
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図 5. (a) ピラジン錯体と (b) ビピリジン
錯体の HOMOと HOMO－1 
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