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1 引言

分 子 电 子 学 是 指 用 单 分 子 制 作 信 息 处 理 器

件[1],来研究基于分子特定空间构型的电学性能,例
如 电 荷 注 入 ~ 传 递 的 机 理, 分 子 电 子 结 的 物 理 性 质

等.分子电子学是分子层次上的电子学,因此电子的

运动 ~能量的转换 ~电荷的传递等过程均会影响其性

质.由于分子(和原子不同D不是球形,所以有许多不

同于传统的半导体电子学的方面.分子电子器件的

特性基于单个的分子,因此分子结构或器件可以是

微米级的,但基本性质源于分子层次[2, 3].

1. 1 微电子器件的极限

半个多世纪以来电子学的发展对人类社会起到

极大的推动作用,特别是计算机出现以后,微电子器

件被应用于人类社会各个领域.目前超大规模集成

电路的发展面临着一些挑战,这些挑战既有原理性

的物理限制,又有技术性的工艺限制.主要表现在:
( 1D波粒二象性.电子器件的尺寸处于微米量级 (大
于 0- 1MmD时,其中电子呈粒子性,器件是靠控制流

动的粒子数目(即电子流 D进行工作的;但是当器件

的 尺 寸 到 纳 米 量 级 (小 于 35nmD时, 电 子 则 以 波 动

性为主,这些电子器件是通过控制电子波的相位来

工作的,电子器件的工作原理已发生根本性的变化.
( 2D热力学限制.任何多体系都存在热的统计起伏,

当器件尺寸缩小时,这种热起伏便会限制器件性能

的一致性,以致集成芯片无法正常工作. ( 3D光刻工

艺接近限制.芯片上所能制备的图形的大小与使用

的光的波长有关,波长越短,图形越小.当波长小于

157nm 时, 还 没 有 对 该 电 磁 波 波 段 透 明 的 材 料, 以

致无法制备作为光聚焦用的透镜. ( 4D经济性限制.
结构复杂化,制作成本上升,工艺复杂,设备成本增

大将造成对高效益的威胁.此外还有电流 ~电压感应

击穿 ~功率耗散和海森堡测不准原理等限制[4].
针对这些问题,科学家们酝酿了电子学的一场

新的变革  分子电子学.

1. 2 分子电子学发展的历程

分子电子学的概念来源于 Feynman 的 著 名 幻

想: ' 在底部有很大空间 ' [5].
20 世纪 70 年 代 初, 国 际 上 分 子 电 子 学 研 究 的

先驱者已经明确地提出了分子电子学的概念[1].被

誉 为 ' 分子器件之父 ' 的 Carter 将 有 志 于 此 的 同 行

组织起来,共同讨论分子开关 ~ 分子计算机 ~ 细胞自

动化元件和生物计算机的可能[6, 7].诺贝尔奖获得者

Lehn 教授以其非凡的归纳 ~推理和想象力描述了分

子器件的信号发生 ~ 处理 ~ 传输及检测,提出了信息

化学和超分子化学等概念.从此分子器件的研究进

入了有实际内容的开创阶段.但是,由于当时将单个

的分子和任何一种电极相连都是十分困难的,所以

研究进展缓慢.



进入 20 世纪 80 年代 由于思想和理论上的探

索日趋成熟 相关 实 验 技 术 如 Langmuir-Blodgett
< LB>膜 ~自组装膜< SAMS> [8]~ 有机分子束外延生长

< OMBE>和 扫 描 探 针 显 微 镜 < SPM> 等 技 术 的 诞 生

和应用 使分子器件的研究取得了一些鼓舞人心的

初步结果 同时也使分子器件的研究发展成一门新

的学科  分子电子学.
直到 2000 年为止 分子电子学的研究基本上局

限于分子材料和单个分子器件的研究.
2001 年分子电子学的研究取得了重大突破 科

学 家 们 将 单 个 分 子 器 件 连 接 起 来 构 成 了 分 子 电

路  并具逻辑功能和运算功能 朝着分子电子学的

实现迈出了关键的一步[9].

2 分子电子学

分子电子学是化学 ~固体物理 ~微电子工程以及

生物科学的交叉学科.分子器件有可能取代现今的

以无机材料为主的微电子器件 甚至纳米电子器件.
它的长处是极小的尺寸 材料来源丰富 容易制备 
成本低.某些碳基材料有可能直接组装成具有分子

尺度的信号加工功能器件的集成电路.这个技术称

为分子工程或分子建筑.这种器件中的元件具有极

快的响应速度和极大的运算处理能力 具有自修复

特性 具有显著的量子和统计效应.
用有机分子 ~ 聚合物和生物蛋白质材料可制成

开关器件 即具有 0 或 1 状态的功能器件.这类器件

与现有的电子器件有许多不同之处.真空电子管器

件 利用真空中自由电子特性;晶体管和集成电路 
利用电子在固体中的运动规律;而有机聚合物分子

构成的晶体材料具有低维特征 分子间是范氏力作

用 如果作为存储记忆材料 它可以有更小的体积和

更高的集成度.基于有机大分子尺寸的功能器件 必
须要求在分子尺度上的组装加工技术 也有其特有

的运行机制.这类在碳基分子尺寸上组装加工的电

学和光学存储记忆器件称为分子器件 阐明分子器

件运行机理的学科称为分子电子学.

2. l 分子电子学研究内容

< 1> 分子中电荷的传递[2]:如何构建分子结;如

何表征 ~控制分子结中电子的传输;分子结的结构和

功能之间的关系.
< 2> 分 子 光 电 子 学[10 11]:与 电 荷 的 传 递 关 系 密

切 不过同时还包含高频电磁相互作用.应用领域:
显示器 ~传感器 ~光电存储器 ~分子开关等.

< 3> 分子磁学 ~分子马达等[12].

2. 2 分子器件

分子器件是由具有光 ~ 电 ~ 离子 ~ 磁 ~ 热 ~ 机械和

化学反应性能的分子和超分子组装排列而成的有序

结构 是在分子或超分子层次上完成信息和能量的

检测 ~ 转换 ~ 传输 ~ 存储与处理等功能的化学及物理

系统.简单地说 分子器件就是在分子水平上具有特

定功能的超微型器件[13].
非线性特性是电子功能器件的基础.真空电子

器件主要是利用真空中空间电子束的单向导电和束

流可控制实现非线性;晶体管和集成电路是利用 p-
n 结 和 Schottky 势 垒 来 实 现 状 态 改 变 整 流 和 放

大;分子器件以氧化 ~还原过程 孤子 ~极化子以及电

子 ~空穴 甚至是离子 ~激子 ~分子的可控性来实现非

线性.
分子器件与固体电子器件相比有很多优点[4]:

< 1>分子芯片将比 Si 芯片小 3 个数量级 而其中元

件数量将增加 106 倍; < 2>运算和信息处理速度将明

显增加 而成本几乎没有增加; < 3>分子尺度电路的

高密度可以实现计算机的极高速度的数据处理和运

算能力 制造出超级计算机.
分子器件涉及大量的有机和无机材料.当前人

们大量研究的有分子晶体 ~液晶体系 ~分子微集合体

<如分子球体 ~ 纳米微晶等 > ~ 薄膜晶体 ~ 生物薄膜和

LB单分子膜等.关于分子器件的信号传输和分子连

接 组装等有关的理论和技术还没有解决 因此人们

还没有理由期望分子器件很快会取代传统的固体半

导体元件为基础的大规模集成电路.
分 子 器 件 的 研 究 目 标[13]是 采 用 有 机 和 导 电 聚

合物 ~电荷转移复合物 ~有机金属和其他分子材料开

创出用于信息和微电子学的新型元件 其研究内容

主要包括分子导线 ~ 分子开关 ~ 分子整流器 ~ 分子存

储器和分子计算机等.这些分子层次的器件通常称

为狭义分子器件.除此之外 以有机分子为材料 通

过分子层次的成膜技术 如 LB 膜技术 ~ 有机分子束

外延生长技术制备的光电子器件 这些器件本身并

没有达到分子层次 所以通常称为分子材料器件.分
子材料器件包括:光电开关 ~ 肖特基二极管 ~ 发光二

极管 ~场效应晶体管 ~太阳能电池 ~固体电容 ~可充电

电池 ~光波导和气体传感器等等.
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2. 2. 1 分子导线

分子导线是分子器件与外界相连接的桥梁. 有

效的分子导线是实现分子器件的关键单元. 作为分

子导线必须满足下述条件: ( 1)导电; ( Z )有一个确定

的长度, 足以跨越诸如类脂单层或双层膜; ( 3) 含有

能够连接到系统功能单元的连接端点; ( 4)允许在其

连接端点进行氧化还原反应; ( 5)导线必须与周围绝

缘以阻止电子的任意传输. 分子导线中载流子除电

子或空穴外还可能是孤立子 ~ 极化子 ~ 双极化子和光

子等.
Reed 将 1, 4-二巯基苯自组装到金线表面, 机械

拉伸金线得到一对金电极, 电极之间即为 1, 4-二巯

基苯分子导线[14].
碳纳米管在原子层次上具有完美的化学结构,

既能作为导体, 又能作为半导体, 是最理想的一维分

子材料, 可作为分子导线[15, 16]. 如图 1 所示.

图 1 分子导线 ( a) ~ ( b) 单双键交替组成的共轭 聚 合 物 ;

( c)碳纳米管

Fig. 1 Molecular wires ( a ) , ( b ) Conjugated

polymers composed of alternating single and double

bonds; ( c)A carbon nanotube.

2. 2. 2 分子开关

所谓分子开关就是具有双稳态的量子化体系,
当外界光 ~ 电 ~ 热 ~ 磁 ~ 酸碱度等条件发生变化时, 分

子的形状 ~ 化学键的生成或断裂 ~ 振动以及旋转等性

质会随之变化. 通过这些几何和化学的变化, 能实现

信息传输的开关功能.
2. 2. 3 分子晶体管

Postma 等用单个金属性单壁纳米管构建了室

温单电 子 晶 体 管[17], 如 图 Z 所 示. 用 原 子 力 显 微 镜

针尖使金属性单壁管出现两处弯曲, 这两个弯曲在

Z5nm 区 域 之 间, 这 段 区 域 就 成 为 室 温 单 电 子 晶 体

管, 其输运性质是温度的函数.

图 Z 通过原子力显微镜改变单壁碳纳米管形状而得 到

的单电子晶体 管 的 过 程 以 及 得 到 的 单 电 子 晶 体 管 ( a)

~ ( c)用原子 力 显 微 镜 探 针 改 变 纳 米 管 形 状 的 过 程; ( d)

( c)弯折部分的放大图像

Fig. Z Fabrication of a single-electron transistor

within an individual single-wall carbon nanotube

by manipulation with atom force microscopy
( AFM) ( a ) ~ ( c ) Change of conf iguration of

carbon nanotube by Manipulation with an AFM;

( d ) An enlarged image of double-buckle device

shown in ( c)

2. 2. 4 分子整流器

分子整流器是研究最多的分子器件. 通常固态

整 流 器 是 基 于 p-n 结 的 使 用, p-n 结 的 重 要 特 性 之

一是单向导电. 一个有机分子要具有整流性能, 大致

应该带有 p-n 结的性能. Ashwell 利用 LB 膜技术,
以有机材料做成只有几个分子厚的薄层能像整流器

那样, 只允许电流沿一个方向流动, 并从实验上证明

这种整流性能的本质是来源于分子的作用[18].
2. 2. 5 分子存储器

分子存储器研究的目标是在很小的面积上采用

各种分子器件和加工方法制作大尺度~ 超高密度的存

储器. 分子存储器, 例如交叉的纳米线电路, 理论上能

达 到 的 存 储 密 度 为 1TB/cmZ ( 1T= 101Z ) , 预 计 到

Z004 年, 16KB/cmZ ( 1K= 103)的存储器将研制成功.
在分子水平上的电子学存储器应该通过双稳态

或多稳态分子来实现. 下述机制为分子存储器的原

理: ( 1) 分子内或分子间的氢转移; ( Z ) 二聚化反应;
( 3)顺式-反 式 异 构; ( 4) 电 荷 转 移; ( 5) 苯 型-醌 型 转

变.
Reed 用聚苯撑自组装构成可擦写的分子存储

器[19].
Gryko 合成了由卟啉 ~ 酞菁 ~ 铕组成的三明治夹

心 结 构 的 分 子, 利 用 不 同 的 氧 化 态 实 现 存 储 功

能[Z 0], 如图 3 所示.
2. 2. 6 分子计算机
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图 3 ( a)以聚苯撑为母体的分子存储器 ; ( b)三明治结构的

分子存储器

Fig. 3 ( a ) A pOlyphenylene-based mOlecular

memOry cell; ( b)A sandWich mOlecular memOry cell

分子计算机是以分子电路为基础的计算机.分

子导线是由共轭聚合物或相关的体系组成.分子开

关是由多稳态分子 \ 分子二极管或相关的化合物组

成.分子计算机除了在设计概念上不同于通常的计

算机外9在信息载流子 \ 体系的技术和组装等方面也

存在着差异.
分子电路是分子导线 \ 分子开关 \ 分子电子回路

或网络的组合体.

3 分子电子学近期主要进展

近几年来9分子电子学重点致力于单个分子的

结构以及传输性能的研究2分子器件的导电 \ 整流 \
门 控 等 性 质9器 件 的 集 成 组 装.主 要 进 展 有 以 下 一

些2
( 1)用碳纳米管制作的单分子晶体管[21];
( 2)用纳米管和纳米线组成的集成电路.单根纳

米 管 晶 体 管 和 门 极[22923]9纳 米 尺 度 的 发 光 结 构[24].
在一块芯片上用分子二极管 \ 三极管器件组成阵列9
用于 SRAM 存储器 \ 反向器 \ 交流振荡器[25];

( 3)基于分子材料的可擦写 \ 稳定 \ 多极的存储

器[26927];
( 4)通过自组装制成分子尺度的具有不同发光

波段的分子发光二极管( LED) [28];
( 5)利用分子光 \ 电性质制成分子形态识别传感

器[29].
2001 年分子电子学研究取得了重大突破9简单

地 说是从 分子器件 到 分子电路 的突破.材料是

碳纳米管9具有组装功能的卟啉 \ 联二苯等衍生物9
无机半导体纳米线(硅 \ 磷化镓和磷化铟等) .解决的

关键技术难点是分子(或纳米结构)与电极的连接和

电极的制备.使用的技术路线为自组装 \ 电子束光刻

设备和低温真空镀膜.获得电路是逻辑门(或 \ 与 \ 与
非门电路)以及倒相器和半加法器.国际上主要的两

种方案简述如下2
( 1)美国哈佛大 学 用 交 叉 的 纳 米 线 ( nanOWire)

做成二极管和场效应晶体管 ( FET) .用二极管可做

成 逻辑电路中的 或门 和 与门 9而晶体管可适应

其它电路的需要[30].方法是先制备两根材料分别为

单晶 p 型硅和 n 型氮化镓的 \ 直径为 10~ 25nm 的

纳米线9然后用微射流法使它们交叉放置9再适当加

热9使纳米线之间产生很薄的氧化物绝缘体.这样就

可自然形成一种纳米尺寸的栅极接点.这种纳米线

既可以做成器件9同时还起到连接线的作用9结构非

常简单.
( 2)荷兰 Delf t 大学的 BachtOld 等 制 作 了 以 单

壁碳纳米管为基础的场效应晶体管逻辑电路.他们

在氧化的硅片上蒸上铝膜9用电子束刻蚀法做出个

图 4 单壁碳纳米管制备的逻辑电路 ( a)单个晶体管 ; ( b)
晶体管结构示意图 ; ( c)多个晶体管实现逻辑电路

Fig. 4 A lOgic circuit made Of single-Wall carbOn

nanOtube-based transistOrs ( a) A transistOr ; ( b ) A

schematic Of the transistOr ; ( c ) A lOgic circuit

cOmpOsed Of several carbOn nanOtube transistOrs
别的局域栅极接点9 然后暴露在空气中使铝表面自
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动形成很薄的绝缘层 厚度估计为几个纳米  再把

直径约 1nm 的单壁纳米碳管用悬浮液分布在硅片

上 最后用电子束刻蚀金膜做成电极和连接线 单壁

碳纳米管构成的晶体管具有高增益  10  快速开

关  105  室温可用等特性, 而且局部门电路设计

可集成多装置到单个芯片上[31] 预计可用于制备逻

辑电路 静态随机存取存贮器 SRAM 和振荡器,如

图 4 所示 
以上两种方案都有与以前的分子器件不同的两

个特点 , 一是这些晶体管都可以得到信号放大或功

率增益,即输入输出比大于 1;二是每一个场效应晶

体管都可被各自的栅极所控制 此外,这些方案在考

虑分子器件的同时,还提出了一些可能的组装方法,
以 便 最 后 达 到 拼 装 纳 米 计 算 机 结 构 的 目 标 
<Science>杂 志 的 评 论 员 认 为 , " 2001 年 内 科 学 家 们

把分子组装为基本电路,使大家对纳米电子学的新

世界提高了希望  

4 存在的问题和发展趋势

近年来,分子电子学已取得了举世公认的重大

突破,然而在称赞这些创新工作之余,我们也应当注

意到它们的工艺中尚需光刻或电子束刻蚀,将来可

能仍成为实用化的 " 瓶颈  其次,严格说来,这些还

都是 " 分子尺寸的器件 而并非 " 单分子器件  
最后,纳米电子学,包括分子电子学在内, 主要

的困难还在于同外部世界的连接 实际上即使有了

比较可行的方案,如何快速组装 廉价和达到分子高

级精度,都是大问题 所以分子计算机的实现还不是

短期的事情 有人说过 , " 纳米电子学是物理学家的

梦想,同时又是工程师的梦魇,要早日摆脱那些梦魇

而实现梦想,尚需大家不断的努力  
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Abstract, Molecular electronics is a developing direction for microelectronics. The developing history, main achievements taken

place in recent years, key problems and future trend are introduced brief ly.
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