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研究成果の概要（和文）：整流性、負の微分抵抗など、種々の非線形・非対称な電流-電圧単分子特性を示す分
子系の研究を行った。単一分子電導度が構成部分の透過確率の積で表すことが可能である事を明らかにした。ま
た、ポリオキソメタレート分子の中で、一定電圧下でのコンダクタンスの変化が大きなダイナミクス信号を発生
する系を見出し、その現象のモデル化を行った。このモデルに基づき、リザーバー計算を行ったところ、入力信
号を効率よく学習できることが明らかとなった。

研究成果の概要（英文）：Various molecular systems which show non-linear and non-symmetric 
current-voltage characteristics such as rectification or negative differential resistance were 
studied. In the way, we found that the single molecule conductance can be expressed by the 
multiplicity of partial transmission probabilities of the molecular parts. With a certain kind of 
polyoxometalates, conductance at constant potential show dynamic signals, which can be expressed 
with a proposed physical model. Based on the model, we succeeded to perform reservour computing to 
regenerate the supervising signal.

研究分野： 有機ナノ化学

キーワード： 単一分子電子素子　脳型情報処理　非対称非線形特性　整流　負の微分抵抗　発振
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様 式

１．研究開始当初の背景
単一分子素子の研究

初の提案以降既に４０年近い年月がたって
いるが、分子軌道の違いが単一分子電気特性
に影響することが実験から明らかになって
きたのは、ここ数年のことである。研究の進
展のきっかけは、ブレークジャンクション法
と呼ばれる単一分子電気特性計測法が提案
されたことである。これは、金属の細線を分
子存在下にピエゾ素子を利用してゆっくり
と引きちぎりながら、その電気特性を計測す
る手法である。同一サンプルで多数回の実験
が可能であり、統計処理をすることで単一分
子の電導度や電気特性を決定することがで
きるようになった。現在
特性計測の標準的手法となっている。
われわれは、これまで単一分子～小数分子

電子素子を実現するために、電気を良く通す
分子サイズの配線としてカーボンナノチュ
ーブや金属ナノロッドを用いて、様々な分子
の電気特性を計測してきた。特に
ノチューブを電極として用いる手法は、一つ
の分子系に３つ以上の配線を分子内の結合
部位まで特定してつなげる唯一の方法
えられるため、将来の分子集積回路を実証す
る上で鍵となる技術である。図１に実際に合
成した単一分子ダイオード・単層カーボンナ
ノチューブ複合体の構造と、その
した。この系の電気特性を
法で計測し、分子構造依存の大きな整流性を
示すことを明らかにした。
また、単層カーボンナノチューブ（
H3PMo
クが、大きな
だした（図２）。
印加電圧に依存するノイズを発生し、一定以

 

図１．単一分子ダイオードをカーボンナノチ
ューブに結合した複合体の分子構造と、その
AFM
金ナノ粒子が結合している。
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～少数分子において見られる非線形現象（例
えば負の微分抵抗）が、集積化する事で、構
成要素からは単純には予測できない現象（例
えば、神経様のパルス発生）が現れること
は、階層を超えることで機能が新たに現れる
現象で有り、物性科学がこれから取り組むべ
き課題であると考え、本研究計画を思いつく
に至った。 
 
２．研究の目的 
（１）整流、負の微分抵抗、メモリ効果、積
分発火素子などの、非線形・非対称電子機能
を単一分子で実現するための設計指針を明
らかにし、これらの現象を分子構造から設計
できるようにする。 
（２）一つの分子に３つの電極を結合し、そ
の入出力の関係を明らかにする。 
（３）（１）で実現した非線形・非対称電子
機能を複合化して、（２）の三端子計測を行
い、複合化による新機能創発を検討する。 
（４）更に高次の機能（記憶、学習、判断な
ど）を実現するために必要な素機能を検討し、
分子で実現する方法を探索する。 
 
３．研究の方法 
（１）整流、負の微分抵抗、メモリ効果、積
分発火素子などの、非線形・非対称電子機能
を単一分子で実現するための設計指針を明
らかにする。 
（２）単一分子に３電極を結合し、信号増幅
が可能かを検討する。 
（３）非線形・非対称電子機能を単一分子で
実現するための設計指針を明らかにする。 
（４）（１）で実現した非線形・非対称電子
機能を複合化して、（２）の三端子計測を行
い、複合化による新機能創発を検討する。電
子システムの専門家（浅井(哲)グループ、葛
西グループ）と議論をしながら、様々な機能
を持つ単一分子電子素子を集積化して SWNT
に結合し、三端子計測を行い、新たな現象の
探索をする。 
（５）更に高次の機能（記憶、学習、判断な
ど）を実現するために必要な素機能を検討し、
分子で実現する方法を探索する。電子システ
ムの専門家（浅井(哲)グループ、葛西グルー
プ）と議論をして、どのような機能があれば、
ゆらぎを利用した脳型情報処理が実現でき
るかをさぐる。 
 
４．研究成果 
「研究目的」の項に記した内容のそれぞれに
ついて多くの成果を得たが、ページ数が限ら
れているため、「更に高次の機能を実現する
ために必要な素機能を検討し、分子で実現す
る方法を探索する」の項を中心に、記載する。 
 
上に述べたように、研究を始める段階におい
て、POM/SWNT ネットワークがパルス信号を発
振することは、わかっていた。その後、研究
を進めるに従い、発生する信号は必ずしもパ

ルス信号だけでは無く、複雑なダイナミクス
が共存していることが分かった。そこで、本
プロジェクト赤井 Gr の赤井博士と共同研究
を行い、この現象を再現できるモデルを検討
した。 

図 4a に示すように、青丸で表している POM
がいくつかの電子をため込むことができ、た
め込んだ電子数に依存する確率で電子を放
出するというモデルを作り、その発火信号を
見たところ図 4f に示すように、実験値と類
似の信号を得た。その他のシミュレーション
結果も、実験を良く再現しており、このモデ
ルがある妥当性を持っている事が明らかと
なった。 

このような「ダイナミクスを持つ信号」は、
一般にリザーバー計算のリザーバーとして
用いる事が可能である(図 5a)。そこで、図

図 4．POM/SWNT の 2 次元セルオートマト

ンモデル。 

 
図 5．POM/SWNT ネットワークモデルに

基づくリザーバー計算の結果。 
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5b に示すように、上記の POM/SWNT モデルを
リザーバーとして用いた計算を行ってみた。
図 5c の f(t)は入力に用いる教師信号である
が、学習後の出力信号 z(t)はほぼ f(t)と等
しくなっていることが分かる。 
今回のモデルでは、ダイナミクスを持つ信号
は複数のPOMが存在するネットワークが必要
であり、ある程度の大きさが必要となる。し
かし、最近の実験では一分子だけでもより信
号非の大きなダイナミック信号が出ること
を見出している。この事は、非常に微細なリ
ザーバーを分子を利用して実現することが
可能である事を示している。 
ダイナミック信号は、リザーバー計算以外に
も様々な情報処理に用いる提案があり、これ
まで複雑な電子回路を用いて発生していた
信号を単に小さな分子を電極に挟み込むだ
けで実現出来る意義は大きい。 
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