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単分子接合の電子物性は、ブレイクジャンクション

(BJ)法により実験的に測定が可能となった。最近では、

単純な直流電気伝導度に加え、電流-電圧 (I-V)特性など

多角的な測定が行われるようになり、得られる情報も

多次元化している。BJ 法の測定結果は膨大な量となる

ことに加え、様々な準安定な構造に対する結果が混在

する。このため大量の多角的な測定量を統合的に整理

し、意味のある情報を引き出す方法が必要である。本

研究では教師なし学習により I-V 特性の分類を行った。 

図(a)に測定に用いた分子の構造を示す。三脚型のチ

オフェン末端アンカーのうち、一本は、分子骨格部分

にまでπ電子系が接続されている [1]。この分子に対し

て金を電極としたブレイクジャンクション法により

100 K , N2雰囲気で測定された I-V 特性の結果[2]を教師

なし機械学習（K-Means）により解析した。 

 特徴量に、電気伝導度 (G)と I-V 特性を図(b)のよ

うに単一軌道のトンネリングモデル[3]でフィットして

得られた左右の電極とのカップリング比 ΓL/ΓR を利用

した。図(c)にクラスタごとに色分けした G のヒストグ

ラムを示す。ΓL / ΓR ~ 1（対称：青）と ΓL/ΓR < 1程度（非

対称：緑）、ΓL/ΓR << 1（例外的：赤）の、 3つのクラ

スタに分けることができた。この結果から、対称的な

構造は、G = 10-2 G0（①）と G = 10-4 G0近辺（②④）の

コンダクタンス値をもつ二種類が存在し、非対称構造

は、G = 10-4 G0（③）電気伝導度を持つ一種類が存在す

ることが明らかとなった。 

架橋構造を推測するために電極間の距離を変えて第一原理計算を行った結果、図(d)に示すよう

に、左右電極との接合の強さが異なる 4 つの安定な架橋構造が得られ、その伝導度の計算値は実

測の伝導度ヒストグラムと定性的に一致していた。このように、教師なし機械学習によるクラス

タリングは、BJ データを多角的に分析し測定結果に現れた分子接合の構造を理解する上で非常に

有用である。 
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図 (a)分子構造。 (b)電流電圧特性の
フィッティング。 (c)対称(青)・非対
称(緑)・例外(赤)に分けたクラスタ毎
の伝導度ヒストグラム。 (d)第一原理
計算による安定構造と伝導度 
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