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【序】独立した機能を持つ単一の分子素子を集積させ、分子スケールでのコンピ

ュータを構築する みに向けた単一分子素子の基礎研究が 年盛んに行われてい

る。本研究では分子スケールでのデバイスの中で最も基本的なデバイスの一つで

ある整流素子を、Ｐ型を持つとする分子とＮ型を持つとするフッ素置換を施した

分子から した。そして、 した分子ジャンクションのコンダクタンス（透

過確率）をグリーン関数法で求めることにより、その単一分子ジャンクションの

ダイオード特性を検討することを目的としている。

【 算方法】本研究では、分子末端のチオールを して金 極に架橋された分子

ジャンクションを３つの分子 について図１のようにクラスターでモデル化して

いる。Ｐ型に見立てた無置換の分子とフッ素置換を施しＮ型に見立てた分子を、

フェニル基を介して接続し、分子スケールのＰＮジャンクションを した。分

子デバイスの 子状態は密度汎関数法のひとつであるＢ３ＬＹＰ法を用いて求め

た。基底関数には金原子は Christiansen らが開発した最小基底及び有効核ポテンシ
ャル、その他の原子には LANL2DZを用いた。 子状態 算の結果を用いて、グリ

ーン関数（次式）によりコンダクタンス（透過係数Ｔ）を求めた。
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但し、
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　　である。

ここで F’Cは分子領域の（直交基底表現の） Fock 行列、Σは自己エネルギー（
極）である。

【結果と考察】図２に本 算により得られた平衡状態での 子または正孔の入射

エネルギーEに対する透過係数曲線を分子 の違うデバイスごとに示す。図２の横

は、金 極のフェルミエネルギーを基準にとっている。この図からバイアスを

掛けていない状態での 子の透過確率は、分子の さに応じて指数関数的に減衰

している。これはバリスティックな 子の 極間の伝導が指数関数的に減衰する

ことを意味しており分子ワイヤーの性 を反映している。また、フェルミ準位以

上での 子の入射に対して 子の透過確率が小さいのに対し、フェルミ準位以下



からの正孔に対しては、透過確率が著しく大きい。この違いが何に 因するのか

を調べるために拡張分子のエネルギー準位とその分子軌道分布を 析した。その

結果、 占有軌道はフェルミ準位からエネルギー的に遠い位置に存在し、なおか

つ分子軌道が有機分子全体に分布していないのに対し、占有軌道準位はフェルミ

準位付 に存在し、分子軌道も有機分子全体に 局在化していることがわかった。

このことからこの分子はホール輸送により 流を流すと予想される。

【今後の展望】現在、バイアスを掛けた状態での、つまり 平衡状態におけるキ

ャリアの透過確率については只今検討中である。キャリアの透過確率が印可バイ

アスに強く依存するならば順バイアスと逆バイアスにおいて 流の差が生じるた

め整流作用が期待される。
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図１． した分子ジャンクション
図２．分子ジャンクション
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