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前言

　　自从2000年美国时任总统克林顿宣布启动“国家纳米技术行动计划”（National Nanotechnology
Initiative，NNI）以来，纳米科技研究已成为全球的热点，引领众多科学研究领域的发展。
经过八九年的风风雨雨，各国政府更加清楚地认识到发展纳米技术的重要性和紧迫性；也进一步明确
了发展纳米技术的路线图和近期的主要研究内容。
但是，从长远来看，物质在纳米尺度下表现出的奇异现象和规律，对现有的相关理论和框架提出的挑
战性问题，尚不能得到圆满的答案。
人们已经可以按照事先的设计来操纵、控制和排列原子、分子，形成尺寸在1～100nm的“结构单元”
。
这些“结构单元”的尺寸正好处于以原子、分子为代表的微观世界和以大块材料为代表的宏观世界之
间的未知地带，使人们对物质世界的认识进入到崭新的阶段，需要建立新的理论体系。
　　纳米器件研究是纳米技术中具有战略意义的前瞻性研究领域，它的研究成果将对“后芯片
（Beyond-CMOS）时代”的技术产生重要的影响。
在世界各国的政府研究计划中，无一例外地都将纳米器件的研究列为最重要的研究方向之一；中国也
是如此。
实际上，在纳米器件的研究中，一方面是通过“自上而下”（top-down）的手段，不断地逐步使芯片
或其他器件小型化，在十多年后最终达到技术或物理的极限；另一方面则是依靠“自下而上”
（bottom-up）的技术或分子纳米技术，即一个一个地或以组合方式任意操纵原子、分子，创造出在自
然界中并不存在的纳米尺度的物质或纳米结构，并以此作为纳电子器件的基础。
分子或分子的积聚体（aggrega-tor）是理想的纳米结构之一，因此分子器件也成为人们关注的热点，
并成为一个相对独立的分支领域。
分子和纳电子器件是以量子效应为基础的、人工的、独特的结构，它所涵盖的科学内容、技术挑战及
潜在的应用前景，使之成为一个带动学科发展、交叉融合的新的生长点，从化学家和电子学家开始，
波及若干相关科学和技术学科的许多领域。
　　应该指出的是，目前分子和纳电子器件的理论基础以及应用基础研究在世界各国风起云涌，实验
的技术路线层出不穷，结果也不尽相同，理论解释更是呈现了百家争鸣的局面。
这使得从事这一领域工作的科学家不得不面对浩瀚的、往往是互不相洽的文献；而青年人更会感到无
从入门。
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内容概要

　　《分子纳电子器件学科导论》首先介绍了分子纳电子器件的研究现状，几个有代表性的分子器件
实验，全原子水平的第一性原理——密度泛函-非平衡格林函数的理论框架以及对代表性分子器件重要
的定性计算结果；论述了这是一个跨学科的科学课题。
然后，从理论和实验等方面，指出进一步的研究方向。
　　《分子纳电子器件学科导论》适合分子纳米器件相关专业的研究生和教师以及研究人员使用和参
考。
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章节摘录

　　第一部分　研究现状简介　　第一章　引言　　在本书第一部分中将重点介绍分子纳器件电输运
行为研究已取得的有代表性的重要进展。
并指出在已有理论框架下，可进一步开展的工作及应注意的问题。
关于拓宽视角，进一步建立分子纳器件学科的研究新电路，放到本书第二部分中介绍。
　　2006年初，美国基础研究科学家得到了一份贵重的新年礼物——根据《科学》（Science）杂志在
线新闻报道，在美国总统布什计划于2月7日递交国会的2007年度预算方案中，能源部的科学研究预算
增加5.04亿美元，增幅为14％，达到41亿美元；国家科学基金委员会的预算增加4.35亿美元，增幅7.8％
，达到60.2亿美元。
远远大于同期联邦研究和发展总预算（达1370亿美元）的增幅（不足2％）。
　　正如总统科学顾问Jack Marburger所言，预算方案的中心是强调物质科学中基础研究的重要性，通
过创造新技术来提升美国的竞争力。
要加强的领域包括纳米技术、网络和信息技术、材料科学、工程学，以及化学、物理学和数学的部分
领域。
纳米技术放在首位不是偶然的。
早在克林顿任总统时期，美国即以国家科学基金委员会、国防部、能源部、航空航天局、商务部、卫
生研究所为中心进行纳米技术研发，2000财政年度投入2.7亿美元，2001财政年度投入4.97亿美元，作
为“国家最优先考虑的战略”。
　　由于这个战略，世界对纳米技术领域的兴趣随之提高：竞争异常激烈。
在美国总统科学顾问的报告中关于纳米技术强调的是分子纳米技术，即一个一个地或以组合方式任意
操纵原子、分子，创造出从结构上说在自然界中并不存在的物质和现象，并确立新电子元件的基础。
纳米技术就是发现量子效应的人工的、独特的结构技术。
纳米技术将有可能引起计算机革命、光学革命和生物工程革命。
美国的国家纳米技术战略涵盖众多领域，原因正在于此。
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编辑推荐

　　《分子纳电子器件学科导论》的内容分为两大部分：一是通过对简单分子纳器件的实验和理论探
察，介绍器件制作、表征、计算模拟等的进展；二是介绍当前研究情况和对发展动态的评估，对进一
步研究所涉及的重要课题以及相关建议。
这是一本适用于纳米器件相关专业的研究生、教师和研究人员的重要参考书。
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