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単分子素子は次世代の電子素子として注目を集めている。

これまで単一分子を金属電極に架橋した単分子接合の電子

輸送特性の研究がなされており、ダイオード等の単分子素

子が実現されている。しかし単分子接合は on状態での伝導

度揺らぎが大きいため、実用化へは至っていない。要因の

一つとして単分子接合の電子輸送特性は分子吸着構造や分

子配向等の界面構造に強く依存するにも関わらず、単分子

接合の界面構造が解明されていない事が挙げられる。界面

構造の解明の遅れは、単分子接合の界面構造の制御を困難

にし、伝導度揺らぎの要因となっている。そこで本研究で

は、単分子接合の電流-電圧(I-V)特性により界面構造に関す

る情報が得られる事、単分子接合は光増強場が効率的に形

成される構造を持つ事に注目し、I-V 特性と表面増強ラマン散乱(SERS)の同時計測により、単分子

接合の界面構造の解明を試みた。 

単分子接合はMechanically controllable break junction(MCBJ)法を活用し、金電極を破断させた際

に形成されるナノギャップに分子を架橋させる事で作製した。モデルシステムとして 1’4 ベンゼ

ンジチオール(BDT)の架橋構造の解明を行った。多数の単分子接合に対して I-V 計測を行い分子軌

道と金属軌道間のカップリングとエネルギー差を算出した。実験から得られた値と理論計算の値

を比較し、BDT単分子接合が 3種類の異なる分子吸着サイトを持つ事が明らかとなった。更に各々

の吸着構造における SERS を計測したところ、カップリング強度が最も大きい bridge サイトでの

み選択的に SERS が増強される事が明らかとなった(図)。カップリングが大きい程、金属-分子間

の電荷移動量が増大するため、bridge サイトでは電荷移動効果の促進により SERS が増強された

と考えられる[1]。上記の発見は SERS 増強が観測される場合は分子吸着サイトが bridge に限定さ

れる事を示しており、単分子接合においてSERSにより吸着サイトを選別できる事を示している。 
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図 MCBJ 法による SERSと I-V の

同時計測システムの概念図及びカ

ップリング強度のヒストグラム.  
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