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開 発 意 図 
適 用 分 野 
期 待 効 果 
特 徴 な ど 

分子ワイヤーにおいて、分子のどのような部位にリード線を接触させれば効果的

な量子輸送が期待できるのかを簡便に予測できる規則を見いだした。この規則を

もとに、分子デバイスとして有効な分子ワイヤーを設計することを目的としてい

る。 
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1. 序 ナノテクノロジーにおける単一分子デバイスへの期待は非常に大きく、その量子輸送過程を把
握し制御することは、有効なデバイス構築における重要な課題である。本研究ではナノサイズのグラフ

ァイト分子と金の導線からなる分子ワイヤー(図１)について、その量子輸送過程をランダウアモデルを
用いて記述し、有効な量子輸送に必要な規則を導出する。また、ヘテロ原子を含んだグラファイト分子

についても量子輸送過程についての計算を行い、ヘテロ原子の導入がコンダクタンスにどのような効果

を及ぼすのかについても検討する。 
2.方法 以下に示すランダウアのコンダクタンスを用いて分子ワイヤーの量子輸送過程を考える 
[1-3] 。 
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式(1)は図１に示すような a, bの原子に導線を接触させた場合

のコンダクタンスである。βT はグラファイト分子と導線との

間の移動積分、GA/Rは系の先進（遅延）グリーン関数、ρはグ

ラファイト分子と接触している金原子の局所状態密度である。 
3. 結論 図１に示すような a, b, c, d, e, fの炭素原子の中から

２原子を選び導線と接触させ、コンダクタンスを計算した。

いくつかの接続パターンにおいてその透過係数 T(E)を比較し
たものが図２である。式(1)によれば重要なのはフェルミエネ
ルギー(EF)における透過係数 T(EF)であり、それは接続の仕方
に大きく依存していることが図２より分かる。透過係数の大

小関係をまとめると、以下のようになる。 

この関係は式(2)に含まれるグリーン関数から定性的に
導くことができ、分子軌道とコンダクタンスの関係を明

らかにすることが出来た。それを二つの規則にまとめる

と次のようになる。(I) HOMO, LUMOにおいて電子密
度の高い原子と導線とを接触させた場合、高い量子輸送

効果が期待できる。(II) 導線と接触させた２原子の
HOMO 係数の積はその２原子の LUMO 係数の積と符
号が異なっていなければならない [2,3] 。ナノグラファ
イト分子の HOMOと LUMO（図３）から、上記の規則
がよく成り立っていることが分かる。この系においては、

グラファイトの Zigzag edgeに局在化している電子が高
い量子輸送効果を担っている。 
次に、ヘテロ原子を含んだナノグラファイト分子に

ついて計算を行った。その結果、ヘテロ原子は HOMO
と LUMO におけるπ電子の局在化を促進し、高い量
子輸送が期待できるという結果を得た。このような系

においても、上記の規則が成り立っていることを確認

した。透過係数に関する詳細なデータは当日報告する

予定である。 
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 図１　ナノグラファイトシートと金の導線

からなる分子ワイヤー。
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 図2　いくつかの接続パターンにおいて得られた

透過係数T(E)。横軸はエネルギー。
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 図3　ナノグラファイト分子のHOMOとLUMO 。
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