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単一分子を用いた電子デバイスを構築する場合、重要なのは、単一分子の電気伝導特性の解明

および単一分子とその接点まで含めたダイナミクスの解明である。特に単一分子と接点のダイナ

ミクスは、分子と接点の構造変化による電気伝導特性の変化に強く関係しているため、構造変化

を含めた分子ダイナミクスと電気伝導特性を同時に解明する必要がある。これまで、単一分子接

合を 3次元的に制御しながらコンダクタンスを測定できる 3D dynamic probe method という手法を

用い、第一原理計算と組み合わせることで、分子ダイナミクスと電気伝導特性を同時に解明し、

電極間隔が十分大きいときの分子構造の変化や分子の回転などのダイナミクスとコンダクタンス

変化の関係や、分子と電極の間の結合の違いによるコンダクタンス変化を求めることが可能にな

った[1,2]。しかし、分子の動きが制限されるような、電極間隔が狭いときの分子のダイナミクス

とコンダクタンス変化の関係については未解明であった。本研究では、3D dynamic probe method

と第一原理計算を用いて、電極間隔が狭いときの 1,4-ベンゼンジチオール(BDT)および 1,4-ベン

ゼンジアミン(BDA)の分子のダイナミクスとコンダクタンス変化の関係について解明を行った。 

図 1(a)に BDAのXYコンダクタンスマップを示

す。破線で示した通り、コンダクタンスが大きく

なる位置が移動していることが見て取れる。電極

を引き離すことで BDAが動き、電極との結合に違

いが生じたためだと考えられる。図 1(b)および 1(c)

にそれぞれ実験で得られたコンダクタンスカーブ

と計算で求めたコンダクタンスカーブを示す。カ

ーブの形状は良く一致しており、これらから BDA

と電極との結合の違いとダイナミクスを比較した

ところ、BDA のアミノ基は、図 1a(I)～(III)の間で

On-top サイトからほとんど動いておらず、(IV)か

ら他のサイトへ動き始めることがわかった。 
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Fig. 1 (a) XY conductance mapping of BDA 

molecule, (b) Experimental result, and (c) 

Calculation result of conductance curve. 
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