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分子拓扑调控长程相干电荷输运研究取得进展
。单分子器件是研究极限尺度下电荷输运规律、探索分子电子学功能的重要平台。长期以来，相
关研究主要采用线性分子，通过分子末端的锚定基团将其连接于金属电极之间。但这种构筑方式
限制了器件结构与功能的拓展。如何将更复杂的分子骨架引入器件，并在更长距离上维持有效电
荷输运，是单分子电子学领域的重要研究方向。

此前，中国科学院化学研究所等科研团队研发了碳基环形单分子器件，通过弯曲碳骨架与金电极
的直接耦合，在无需传统锚定基团的条件下实现了分子组装，降低了接触电阻。在此基础上，团
队通过分子对称性调控实现了室温三态电导开关，并依托原子级界面融合获得了接近量子极限的
单分子电导，展现了环形架构在提升输运性能与调控器件功能方面的独特优势。

近日，该团队与中国科学技术大学合作，将研究进一步拓展至具有“8”字形双环拓扑的三维共
轭分子。这类分子由两个相连的碳纳米环构成，具有更复杂的空间结构。团队利用两环弯曲程度
的差异，无需引入传统锚定基团，实现了双环单分子结的可重复构筑，为研究复杂拓扑结构中的
电荷输运奠定了实验基础。单分子电导测量表明，双环拓扑不仅能够提高电导性能，更能减缓电
导随输运距离增加的衰减。与线性和单环对照体系相比，双环体系的电导表现出较弱的长度依赖
性。在相近输运距离下，其电导最高可达单环体系的约100倍；在约10个苯环单元的输运距离上
，仍可维持相干隧穿，显示出双环拓扑在长程电荷输运中的优势。

理论计算揭示了上述输运特性的电子结构机理。双环连接改善了分子与电极之间的能级匹配，随
着两环尺寸差异减小，参与输运的电子态由主要分布于单个环逐渐扩展至整个分子骨架，与两侧
电极的耦合也更均衡。这些效应共同提升了电荷输运效率，并减弱了分子长度增加所引起的电导
衰减。

该研究将碳基环形单分子器件
拓展至更复杂的三维共轭体系，表明
分子拓扑的分子骨架整体连接方式，是调控电子输运的重要结构因素。这一工作将研究视角从局
部结构修饰拓展至整体拓扑设计，为在更大分子尺度上实现高效电荷输运提供了新的结构设计思
路。

相关研究成果发表在《美国化学会志》（Journal of the American Chemical
Society）上。研究工作得到国家自然科学基金委员会、中国科学院等的支持。
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