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金属電極―分子―金属電極間の単分子電気伝導度解明は分子エレクトロニクス実現へ向け重要

な課題である。一般的な有機分子ワイヤーは長鎖化することで伝導性が大きく低下することから、

高い伝導性を示す分子の探索が行われている。有機分子ワイヤーの中でもポリイン分子ワイヤー

(C≡C)nは理論計算により高い伝導度が予測されているが、一般にポリイン化合物は潜在的爆発性

があり、単分子電気伝導度計測を実験的に行った報告はない。 

最近、当研究室では有機分子ワイヤーであるジピリジルブタジインにルテニウムユニットを導

入した分子ワイヤー(3)を合成し、分子長が伸長したにもかかわらず、伝導度を 2.5 倍向上させる

ことに成功した。1)そこで我々は、ポリイン分子ワイヤーに金属ユニットを導入した有機金属ルテ

ニウム分子ワイヤー(1n, n = 2-4)を設計した。末端に金錯体を修飾することでトランスメタル化を

経由して金電極と接合することが可能である。2) 

1n (n = 2-4)は対応するトリメチルシリル前駆体 2nから塩基性存在下、AuClP(OMe)3を作用させ

ることで得られた。STMブレイクジャンクション法による単分子電気伝導度測定の結果、1n (n = 

2-4)は対応するピリジンやチオエーテルアンカー基を有する有機分子ワイヤーと比較してそれぞ

れ 100倍、6倍程度高い伝導度を示した。高伝導性の要因について DFTならびに hybrid-DFT/NEGF

法に基づく議論を行う。3) 
 

Figure 2. Distance dependence of single molecule conduc-
tance of 1n (n = 2-4) and those of the related organic polyyne 
molecular wires. 
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Figure 1. Schematic illustrations of MMM junction of organo-
metallic molecular wires and synthesis of the polyyne molecular 
wires 1n (n = 2-4). 
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