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壹、 作者簡介: 何旻修 

一、 人格特質: 誠摯堅毅 

因個人發展關係，從小必須加倍學習溝通才能通透事理並從挫折

中摸索出「天行健，君子以自強不息」的剛毅精神，深信「天，

終究會亮」。 

二、 經歷: 化學是驚嘆 

熱愛數學，卻因一場颱風走入化學。從無知變已知、到探索未知，

有無數個驚嘆號與一個領航員: 布拉格定律。 
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摘要 

量子運算發展日新月異，人類對上網溝通保密的需要與日俱增。市場已有量子資訊加解

密所需的金鑰分配系統(QKD)搭配機密資料保險庫(Archive)。然實體金鑰因其安全性，不可或

缺。本文探討以製備含鐵、鎳過渡金屬錯合物，利用含 X 光繞射儀等設備檢測、分析其結構

與相變。並研析將該錯合物作為分子開關裝置，導入半導體製程，應用於研發上述金鑰之可

行性。 

Abstract 

Quantum computing is fueling networking secrecy need daily. Market has QKD (Quantum Key 

Distribution) system with archive, yet physical cryptography key. We show built of transition metal 

complexes of iron, nickel, test of structure and phase transition by X-ray diffractometer, probe of chip 

process feasibility as molecular switch for the said key. 

壹、前言 

本文說明如何合成、解析鐵、鎳過渡金屬相變錯合物，比較、探討其特色，並研析該材

料如何應用於資料保險庫所需實體金鑰的可行性。 

一、研究動機 

（一）緣起 

在某一次化學課程，老師介紹過渡金屬元素，和 d 軌域的電子容易移轉、得失有關。上

網查詢發現過渡金屬元素會有相變現象，所以進行以下研究。 

（二）探討過渡金屬元素形成過渡金屬錯合物、產生相變 

選修化學課本中談到的物質構造與反應速率，提及原子軌域、電子組態、元素性質

的週期性等，說明過渡金屬元素在不同軌域的電子移轉，形成過渡金屬錯合物。再查詢

發現晶體場（CFT）理論中常出現的關鍵字，例如：配位化學、晶場穩定化能（CFSE)、

協同效應、d 軌域、t2g 軌域、高/低自旋等，從中對相變原因一窺堂奧。  
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（三）探討過渡金屬錯合物的應用與相變 

查閱文獻時，最常出現跟過渡金屬錯合物應用相關之關鍵字為：分子開關裝置、儲

存裝置、LIESST（光誘導激態捕捉效應）、有機半導體等。從 LIESST 的說明中，提到會

利用電子自旋交叉錯合物之高自旋、低自旋產生的相變。換言之，相變具有功能。 

（四）研究動機衍生之命題假設與探討 

1. 過渡金屬錯合物能否製備？如何製備？ 

2. 過渡金屬錯合物相變現象如何驗證？ 

3. 過渡金屬錯合物導入半導體製程化可行性？ 

4. 未來若能導入半導體製程，應用在金鑰之概念為何？ 

二、研究目的 

承以上命題，區分材料科學研析(藍色區)與前期應用研析(橙色區)，展開研究目的如表一。  

 

表一、研究目的展開一覽表(來源:作者繪製) 

  

研究動機衍生 命題1 命題2 命題3 命題4

1.過渡金屬錯合物能否 2.過渡金屬錯合物 3.過渡金屬錯合物導入 4.未來若能導入半導體製程

製備？如何製備？ 相變現象如何驗證？ 半導體製程可行性？ 金鑰之概念為何？

研究定位 材料科學研析 材料科學研析 前期應用研析 前期應用研析

研究方針 實驗研究 實驗研究 文獻研究 文獻研究

研究目的展開 (一)分別合成並製備含鐵、鎳之 (二)檢測製備之樣本是否產生相變， (三)過渡金屬錯合物 (四)量子運算加解密概念研究

過渡金屬錯合物，並確認其性質 並以X光繞射儀等設備確認材料結構 半導體製程文獻研究 (五)材料應用於金鑰前期研究
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貳、研究方法或過程 

依研究目的展開，首先詳列研究器材與設備，並整理研究方法、研究過程如下表二。 

 

表二、研究方法、研究過程一覽表(來源:作者繪製) 

一、研究器材與設備 

（一）器材 (如表三) 

 

表三、實驗器材列表(來源:作者繪製) 

（二）藥品(如表四) 

 

表四、實驗藥品列表(來源:作者繪製) 

研究目的展開 研    究    方    法 研     究     過     程 

(一)分別合成並製備含鐵、鎳之 樣品一 實驗流程、實驗步驟 實驗一 : [Fe(NCS)2(bipy)(MeOH)2·(bipy)]n

過渡金屬錯合物，並確認其性質 (樣品一) 一維樣品合成

樣品二 實驗流程、實驗步驟 實驗二 : [Fe(Htrz)2(trz)](BF4)

(二)檢測製備之樣本是否產生相變， (樣品二) 一維樣品合成

並以X光繞射儀等設備確認材料結構 樣品三 實驗流程、實驗步驟 實驗三 :[Ni(NCS)2(bipy)2·2MeOH]n

 (樣品三) 二維樣品合成

(三)過渡金屬錯合物半導體製程文獻研究 歸納整理 分析文獻

(四)量子運算加解密概念研究 歸納整理 分析文獻

(五)材料應用於金鑰前期研究 歸納整理 分析文獻
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（三）研究儀器設備(以下 8 張照片來源:如附件五之一所示實驗室照片) 

 

 

 

 

 

 

1. 紅外線光譜儀     2. 粉末 X 光繞射機   3. 熱重分析儀 

 

 

 

 

 

          

4. 真空加熱烘箱     5. 離心機    6. 熱示差掃瞄卡量計 

 

    

 

 

 

 

7. 加熱攪拌器      8. 分光光度計 

（四）儀器量測原理簡介 

1.X 光繞射儀器 (X-ray diffractometers) 

X 光是一種電磁波，其波長範圍位於 0.01~10 奈米之間，利用其波長和原子大小

相近的特性，當 X 光穿透樣品時，會和原子中的電子相互作用產生散射。一旦 X 光
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在一個有序的環境下(比如晶體)散射，就會產生建設性以及破壞性干涉，是為 X 光

的繞射現象。 

當 X 光以角度Θ撞擊晶體表面時，部分光束被表面上的原子層反射。而沒有被

反射的部分則是穿透到第二層原子層，接下來再有部分光束被反射，剩下沒被反射

的光束則是繼續穿透至第三層，以此類推。這種晶體間隔規則的累積效應是光束的

反射，可以用布拉格繞射定律解釋，如下圖

 

圖一: 布拉格繞射定律示意圖(來源:參考文獻九) 

圖中以 d 表示原子層間距，λ為 X 光波長，若 X 光以角度Θ撞擊表面，可以發現每

往下一層的入射光及反射光都會比前一層各多出 dsinΘ的距離。而若是這段距離等

於整數倍的波長，反射將會位於相同的相位上，而這也就形成了布拉格方程式: 

2dsinθ = nλ (n 為正整數) 

只有在入射角滿足布拉格方程式的情況下，X 光才會從晶體中反射出來，否則皆為

破壞性干涉，不會產生訊號。 

2.UV-Vis 紫外/可見分光光譜儀 (Ultraviolet/Visible Spectrophotometer (UV-VIS) ) 

當分子中的電子接受紫外/可見光區域的電磁波照射時，分子中有電子的移動，

各原子間的振動，以及分子作為整體的轉動，這三種不同的運動狀態都對應一定的
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能階。光和物質相互作用時，分子中電子能階、振動能階和轉動能階產生變化，使

分子對光產生了吸收、發射或散射，從而得到分子光譜。分子從外界吸收光能，從

基態躍遷到激發態，把被吸收的輻射強度按波長順序記錄後，產生了具有特徵性的

帶狀光譜。而比爾-朗柏定律解釋了光的吸收度，並且透過此定律可以進行物質的結

構分析。比爾-朗柏定律說明如圖二: 

 

圖二: 光通過樣品吸收度示意圖(來源:參考文獻十六) 

當一平行單色光束照射溶液時，一部分光會被溶液吸收，另一部分被介面反射，

其餘的光則穿透過溶液。將穿透光強度(It)與入射光強度(I0)的比值 It / I0 稱為穿透率(以

T 表示)。溶液對光的吸收程度常用吸收度 A 表示。而在圖中可以看到光的路徑長為

b，而未知溶液濃度假設為 c，即能得到式子如下: 

A = ε × b × c 

而ε稱為莫耳消光係數（extinction coefficient or absorptivity），和樣品在特定波長下的

吸光能力有關，而物質對於不同波長的光有不同的吸收度，因此莫耳消光係數會因

波長而異。 

  



8 

 

3.紅外光譜術 (Infrared Spectroscopy) 

當分子吸收紅外光時，是利用分子在自然環境下振動或是旋轉產生偶極矩，使

電場能夠和分子相互作用進而產生訊號。可以將分子的鍵結想像成是彈簧，當分子

振動時會發生如伸展(stretching)，彎曲(bending)的振動方式。紅外光譜儀測量樣品在

吸收不同頻率的穿透度，也就是紅外吸收光譜。每個信號在頻譜上的位置可以以對

應的波數來表示，也就是光的頻率除以光速，如下所示。 

νത(𝑐𝑚ିଵ) =
𝜐(𝑠ିଵ)

𝑐(𝑐𝑚/𝑠)
 

由此可以看出波數和頻率成正比，也因此較大的波數代表能量越高。透過這點也就

能推論出三鍵會出現在光譜的左側，而單鍵則會出現在右側。而在不同原子間，再

次將鍵結想像成彈簧，則分子振動時，根據簡諧運動可以得到式子如下: 

υത = (
1

2𝜋𝑐
)ඨ(

𝑘

𝑚௥
)，𝑚௥ =

𝑚ଵ𝑚ଶ

𝑚ଵ +𝑚ଶ
 

其中 k 為彈簧力常數，在此則表示為化學鍵的鍵能。而 mr 則是彈簧系統的約化質量，

使我們將兩個原子作為一個系統。在這個式子中可以看到約化質量在分母的位置，

因此就能推論分子愈小則波數愈大。這也使任意元素和氫原子之間的鍵結(如 C-H)位

於吸收光譜的最左邊，因為氫原子是質量最輕的原子。 

在吸收光譜中主要分為兩區，大於 1500cm
-1

稱為特性頻率區，呈現特徵明顯的

訊號，包含所有雙鍵、三鍵及任意元素與氫原子鍵結的訊號。大部分會透過此區的

訊號來分析分子構造。而小於 1500cm
-1

稱為指紋區，包含了單鍵的多種振動方式，因

此訊號較特性頻率區多，造成分析較困難。 

4.熱重分析儀 (Thermogravimetric Analyzer, TGA) 

在熱重分析中，透過升高樣品的溫度，紀錄樣品的重量變化情形，進而推斷樣

品的特性與組成。將樣品置於一個可透過程式控制升溫、降溫或恆溫的加熱爐中，

通入固定的環境氣體(例如：氮氣或空氣)，記錄樣品重量隨溫度與時間的變化。並透

過重量百分比的變化即可判斷哪些溶劑分子隨著樣品加熱而逸散。 
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5.熱示差掃瞄卡量計 (Differential Scanning Calorimetry, DSC) 

將樣品置於加熱爐中，透過程序控溫(升溫/恆溫/降溫)，當樣品發生蒸發、熔融、結

晶，或者在相圖中的某一個區域進入另一個區域等相變化時，會伴隨能量的吸放熱變化，

而藉由紀錄能量隨溫度或時間的變化情形，即可判定材料的反應熱、熔點、結晶溫度、

比熱、熱穩定性等特性。是一個做為觀察相變化最好的間接證據。 

二、研究過程 

（一）實驗流程、實驗步驟 (如圖三) 

1.合成樣品 

 

圖三: 合成樣品主要構思(來源:作者繪製) 
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2.實驗流程如下: 

 

 

圖四: 相變鑑定流程(來源:作者繪製) 

3.實驗步驟 

(1)實驗一 : [Fe(bipy)(MeOH)2(NCS)2]n·n(bipy) (樣品一) 一維樣品合成 

A.實驗藥品: 

①硫酸鐵七水合物 (FeSO4∙7H2O) 

②硫氰酸鉀 (KSCN) 

③4,4'-聯吡啶 (4,4'-bipyridine)  

④甲醇 (Methanol) 

B.實驗反應式: 

+ KSCN N N+

4,4'-bipyridine

[Fe(bipy)(MeOH)2(NCS)2]n•n(bipy)FeSO4 •7H2O
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C.實驗步驟: 

①將 0.0695g (0.25 mmol) 的硫酸鐵七水合物及 2ml 甲醇加入玻璃樣品瓶

中，並將其編號為”1”。 

②將 0.0485g (0.5mmol) 的硫氰酸鉀及 2ml 甲醇加入玻璃樣品瓶中，並將其

編號為”2”。 

③將編號為”2”的玻璃樣品瓶緩緩滴入編號為”1”的樣品瓶中，生成

Fe(SCN)2 及 K2SO4 沉澱。 

④將 K2SO4 沉澱以重力過濾的方式過濾，留下紅紫色 Fe(SCN)2 濾液。 

⑤將 0.0780g (0.5mmol) 的 4,4'-聯吡啶及 2ml 甲醇加入玻璃樣品瓶中，並將

其編號為”3”。 

⑥先將攪拌器轉速切為 560 rpm，加入攪拌子後將編號為”3”的玻璃樣品

瓶緩緩滴入 Fe(SCN)2 濾液中，再將轉速切為 1500 rpm 攪拌 3 天，即可得到

暗紅色沉澱物。 

⑦沉澱物倒入離心管，放入離心機中，轉速為 10000 rpm 離心 1 分鐘。 

⑧將離心管放入真空乾燥器中 24 小時，確認樣品乾燥後取出沉澱並用研

缽及杵磨成粉狀即可得到產物，產率為 27.15%。 

(2)實驗二 : {[Fe(Htrz)2(trz)]
+
}n·n(BF4)

-
 (樣品二) 一維樣品合成 

A.實驗藥品: 

①四氟硼酸鐵六水合物 (Fe(BF4)2∙6H2O) 

②4-氨基-4H-1,2,4-三唑 (4H-1,2,4-triazole) 

③去離子水 (DI water) 

④乙醇 (C2H5OH) 

B.實驗反應式: 

 

  



12 

 

C.實驗步驟: 

①將 1.6877g (5.00012 mmol) 的四氟硼酸鐵六水合物及 20ml DI water 加入

玻璃樣品瓶中，攪拌約 25 分鐘，形成白色乳狀溶液。 

②將 1.035g (14.997 mmol) 的 4-氨基-4H-1,2,4-三唑及 10ml 95%乙醇加入玻

璃樣品瓶中，攪拌約 25 分鐘，形成無色透明溶液。 

③將-氨基-4H-1,2,4-三唑混合溶液緩緩滴入編四氟硼酸鐵六水合物溶液

中，將轉速切為 150 rpm，滴完 15 分鐘後顏色變為黃白色混濁。 

④將轉速切為 600 rpm 後，反應三小時顏色變為粉紅色混濁。 

⑤反應 8 小時後，將溶液重力過濾，將過濾後的溶液以刮勺取少量粉紅色

粉末作變溫變色測試，剩餘的粉末連濾紙一起放入真空乾燥箱乾燥約一

天。 

D.變溫變色測試: 

①取少量樣品於玻璃培養皿，放置於加熱板上。 

②將加熱板調溫至 95℃，約五分鐘顏色維持粉紅色。 

③將加熱板調溫至 120℃，約 1~2 分鐘後顏色轉為白色。 

④將培養皿移至白紙上，將 95%乙醇滴在紙上，使培養皿快速降溫。 

⑤降溫後顏色立即轉變回粉色。 

⑥確認乾燥後用研缽及杵磨成粉狀即可得到產物，產率為 47.98%。 

(3)實驗三 : [Ni(bipy)2(NCS)2]n (樣品三) 二維樣品合成 

A.實驗藥品: 

①硫酸鎳六水合物 (NiSO4∙6H2O) 

②硫氰酸鉀 (KSCN) 

③4,4'-聯吡啶 (4,4'-bipyridine) 

④甲醇 (Methanol) 
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B.實驗反應式: 

 

C.實驗步驟: 

①將 0.0726g (0.25mmol) 的硫酸鎳六水合物及 2ml 甲醇加入玻璃樣品瓶

中，並將其編號為”1”。 

②將 0.0485g (0.5mmol) 的硫氰酸鉀及 2ml 甲醇加入玻璃樣品瓶中，並將其

編號為”2”。 

③將編號為”2”的玻璃樣品瓶緩緩滴入編號為”1”的樣品瓶中，生成 

Ni(SCN)2 及 K2SO4 沉澱。 

④將 K2SO4 沉澱以重力過濾的方式過濾，留下透明 Ni(SCN)2 濾液。 

⑤將 0.0780g (0.5mmol) 的 4,4'-聯吡啶及 2ml 甲醇加入玻璃樣品瓶中，並將

其編號為”3”。 

⑥先將攪拌器轉速切為 560rpm，加入攪拌子後將編號為”3”的玻璃樣品

瓶緩緩滴入 Ni(SCN)2 濾液中，再將轉速切為 1500rpm 攪拌 3 天，即可得到

淺藍色沉澱物。 

⑦將沉澱物以抽氣過濾法過濾，將沉澱緩緩滴在濾紙中心處確保樣品集中

有利於將樣品刮下濾紙，最後分離出濾液及固體樣品。 

⑧將濾紙放入真空乾燥器中 24 小時，確認樣品乾燥後取出沉澱並用研缽

及杵磨成粉狀即可得到產物，產率為 49.14%。 

(二)、分析文獻 

1.針對研究目的展開(三)過渡金屬錯合物半導體製程文獻研究 

(1)自公元 2000 年白川英樹等三人獲得諾貝爾化學獎以來，將過渡金屬錯合物導

入半導體製程之材料科學研究，已經可見於諸多文獻。 
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(2)歸納整理文獻可知目前已有利用壓力、薄膜等方式導入半導體製程，如參考

文獻十三、十七。 

2.針對研究目的展開(四)量子運算加解密概念研究 

(1)量子運算所產生的資料本身已經是加密資訊。由於電子的自旋現象，一個量

子位元具有兩種狀態。再加上量子位元的疊加及纏結(quantum entanglement)特性，這

以量子物理本質為基礎的運算，使量子資訊、量子密碼很難被破解，而其確切格式

目前未有定論，留待電腦科學家解析。 

(2)歸納整理文獻如參考文獻一、三、五、六、八、十一。 

3.針對研究目的展開(五)材料應用於金鑰前期研究 

(1)目前的加密技術，例如 512-bit 加密、區塊鏈技術等，以數學演算法為主。因

量子電腦的運算能力(根據 Google 於 2023 年的發表，其量子系統可在數秒內，完成

世界上最快超級電腦 47 年份的運算工作，如參考文獻六)，每遭破解，時有所聞。硬

體或實體為主的金鑰逐漸不可或缺。 

(2)過渡金屬相變錯合物倘若能用於半導體產品，以文獻中 RRAM 或 MRAM 記

憶體為例，再利用相變將其設計成分子開關裝置，或可強化金鑰之保密性。 

(3)歸納整理文獻可知，已經有利用光、溫度啟動相變等。如參考文獻七、十、

十二。 
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參、研究結果與討論 

依研究目的展開，整理研究結果報告如下表: 

 

表五、研究結果一覽表(來源:作者繪製) 

一、實驗研究結果(以下使用 Origin 軟體) 

(一)合成材料 XRD 圖(圖五~圖六來源:作者依儀表整理繪製) 

1.樣品一 [Fe(bipy)(MeOH)2(NCS)2]n·n(bipy)  2.樣品二 {[Fe(Htrz)2(trz)]
+
}n·n(BF4)

- 

 

 

 

 

 

 

圖五: 樣品一之 XRD 圖     圖六: 樣品二之 XRD 圖 

  

研究目的展開 研   究   結  果   報    告

(一)分別合成並製備含鐵、鎳之 實驗一 ~三之樣品一~三依序報告如下:
過渡金屬錯合物，並確認其性質 ●合成材料XRD圖

●合成樣品之產率

(二)檢測製備之樣本是否產生相變， ●合成樣品之結構

並以X光繞射儀等設備確認材料結構 ●樣品反應始末

●儀器量測報告

(三)過渡金屬錯合物半導體製程文獻研究 文獻研究結果

(四)量子運算加解密概念研究 文獻研究結果

(五)材料應用於金鑰前期研究 文獻研究結果
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3.樣品三 [Ni(bipy)2(NCS)2]n 

 

 

 

 

 

 

圖七: 樣品三之 XRD 圖(來源:作者依儀表整理繪製) 

 透過合成樣品之 XRD 圖與資料庫結果比對是否合成出所需的樣品，另外若結果出現多餘

的訊號則表示樣品可能含有雜質。從比對的結果，樣品一符合劍橋晶體資料庫(CCDC)的編碼

767887 結構，樣品二則為 CCDC 900727，樣品三為 CCDC 2106583。從所得資料庫取得晶體結

構的資訊檔案(crystal information file, cif)即可用 Mercury 軟體開啟此類檔案，並了解結構中原子

的相對位置關係。 

(二)合成樣品之產率 

 樣品一 樣品二 樣品三 

產率 27.15% 47.98% 49.14% 

表六: 樣品產率表(來源:作者繪製) 

(三)合成樣品之結構 

1.樣品一 [Fe(bipy)(MeOH)2(NCS)2]n·n(bipy) 
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(1)Fe-N & Fe-O 鍵長及鍵角結果 

 

圖八: 樣品一結構示意圖(來源:作者依儀表整理繪製) 

 

 

 

表七:樣品一鍵長比較(來源:作者依儀表繪製)   表八:樣品一鍵角比較(來源:作者依儀表繪製) 

(2)金屬-金屬間距離 (Fe-Fe)  

 

圖九: 樣品一金屬間距離示意圖(來源:作者依儀表整理繪製) 



18 

 

2.樣品二 {[Fe(Htrz)2(trz)]
+
}n·n(BF4)

-
 

(1)Fe-N 鍵長及鍵角結果 (為表示結構將氫原子省略) 

 

 

 

 

 

 

 

圖十: 樣品二結構示意圖(來源:作者依儀表整理繪製) 

表九:樣品二鍵長比較(來源:作者依儀表繪製)  表十:樣品二鍵長比較(來源:作者依儀表繪製)  

(2)金屬-金屬間距離 (Fe-Fe) 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

圖十一: 樣品二金屬間距離示意圖(來源:作者依儀表整理繪製) 
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3.樣品三 [Ni(bipy)2(NCS)2]n 

(1)Ni-N 鍵長及鍵角結果 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

圖十二: 樣品三結構示意圖(來源:作者依儀表整理繪製) 

 

表十一: 樣品三鍵長比較      表十二: 樣品三鍵角比較 

(來源:作者依儀表整理繪製)      (來源:作者依儀表整理繪製) 
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(2)金屬-金屬間距離 (Ni-Ni) 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

圖十三: 金屬間距離示意圖(來源:作者依儀表整理繪製) 

(四)樣品反應始末 

1.樣品一 

(1)樣品合成始末(圖十四~圖十五來源:作者整理繪製) 

 

 

 

 

 

 

 

 

     圖十四: 樣品一反應開始      圖十五: 樣品一反應結束 

(2)觀察結果: 由最初的血紅色轉變為暗紅色  
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2.樣品二 

(1)樣品合成 

 

圖十六: 樣品二合成之流程圖(來源:作者整理繪製) 

(2)觀察結果: 由最初的白色轉變為粉紫色 

(3)變溫變色實驗 

 

圖十七: 樣品二變溫變色實驗流程(來源:作者整理繪製) 
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3.樣品三(圖十八~圖十九來源:作者整理繪製) 

 

 

 

 

 

 

 

    圖十八: 樣品三反應開始      圖十九: 樣品三反應結束 

(五)儀器量測報告 

1.熱重分析儀(圖二十~圖二十二來源:作者依儀表整理繪製) 

圖二十: 樣品一重量變化 圖二十一: 樣品二重量變化  圖二十二: 樣品三重量變化 

 

2.熱示差掃瞄卡量計(圖二十三~圖二十五來源:作者依儀表整理繪製) 

圖二十三: 樣品一測量結果  圖二十四: 樣品二相變化圖  圖二十五:樣品三相變化圖 
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3.紅外光譜儀(圖二十六~圖二十八來源:作者依儀表整理繪製) 

圖二十六: 樣品一紅外光譜  圖二十七: 樣品二紅外光譜 圖二十八: 樣品三紅外光譜 

4.分光光度計(圖二十九~圖三十一來源:作者依儀表整理繪製) 

  圖二十九: 樣品一紫外光譜   圖三十: 樣品二紫外光譜   圖三十一: 樣品三紫外光譜 

二、文獻研究結果 

(一) 研究目的展開(三)過渡金屬錯合物半導體製程文獻研究 

研究文獻，整理過渡金屬錯合物導入半導體製程可行性示意圖如下: 
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圖三十二: 以冷均壓及熱均壓壓縮粉末產製有機場效電晶體示意圖(來源:參考文獻十七) 

(二) 研究目的展開(四)量子運算加解密概念研究 

電子的自旋現象，使一個量子位元具有兩種狀態。因為量子位元的疊加及纏結

(quantum entanglement)特性，溝通雙方須靠量子態加密的金鑰，方能讀取資訊。研

究文獻，整理量子運算加解密傳輸示意圖如下: 

 

圖三十三: 量子資料加解密傳輸示意圖(來源:依參考文獻八作者整理繪製) 
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(三) 研究目的展開(五)材料應用於金鑰前期研究 

研究文獻，尚未發現以過渡金屬相變錯合物材料製作實體金鑰應用實例，或許

可能有機會成為本研究應用特殊之處，圖中所述之量子金鑰分發裝置(QKD 裝置)概

要將於以下討論中報告。整理繪製示意圖如下: 

 

圖三十四:過渡金屬相變錯合物材料應用示意圖(來源:作者整理繪製) 

三、討論 

依研究目的展開，條列各項討論如下表: 

 

表十三、各項討論一覽表(來源:作者繪製) 

  

研究目的展開 討            論

(一)分別合成並製備含鐵、鎳之 實驗一 ~三之樣品一~三彙總討論如下:
過渡金屬錯合物，並確認其性質 1、合成材料XRD圖比對

2、各樣品結構討論

(二)檢測製備之樣本是否產生相變， 3、變溫變色實驗

並以X光繞射儀等設備確認材料結構 4、儀器測量結果

(三)過渡金屬錯合物半導體製程文獻研究 5、文獻研究彙總討論

(四)量子運算加解密概念研究

(五)材料應用於金鑰前期研究
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(一) 合成材料 XRD 圖比對 

根據 XRD 圖可以看到樣品一及樣品二和資料庫比對出現訊號的位置及強度皆和資料

庫結果符合，然而樣品三的訊號強度幾乎和資料庫不同，推測是因為樣品進行測量時的

優選方位（Preferred Orientation）所造成。 

(二) 各樣品結構討論 

樣品一 Fe-N 鍵長大約介於 2.12-2.24Å 之間，Fe-O 鍵長位於 2.10-2.15Å 之間，根據晶

體場理論，這個樣品的鍵長皆是高自旋狀態時的鍵長，另外結構中的鐵原子與下一個鐵

原子的距離為 11.386Å。 

樣品二中的 Fe-N 鍵長皆落在約 2.2Å，和樣品一相同，此鍵長也是在高自旋狀態時

的鍵長，然而由變溫變色實驗推知樣品在室溫下應該是低自旋狀態。而兩個鐵原子之間

的距離縮短為 3.894Å，透過 DSC 圖可發現其具有相變的特性，因此猜測兩個鐵原子之

間的距離會影響樣品是否具有相變。 

樣品三中的 Ni-N 鍵長範圍約在 1.88-2.20Å 之間，也顯示了此樣品同樣為高自旋狀

態。由結構圖可發現此結構為一個二維的結構，透過橫向及縱向的 4,4'-聯吡啶延伸。 

(三) 研變溫變色實驗 

透過變溫變色實驗，可以發現加熱至 120℃時，樣品二由原本的粉紫色轉為白色，在

溫度下降時又轉為白色，再透過 DSC 圖的結果可得知樣品二為相變材料。 

(四) 研究儀器測量結果 

透過樣品一的 IR 結果可以發現在 3200-3550cm
-1

處有很寬的 O-H 訊號，證明此樣品

中含有醇類，推測為我們使用的甲醇。另外 2090cm
-1

處有一個強烈的硫氰酸鹽類的訊

號，對比正常範圍 2140-2175 cm
-1

發現訊號的位置有些偏移，這是因為 Fe(II)接上了硫氰

酸基。而透過 1600-1650cm
-1

處的 C=C 訊號可以得知此結構中含有共軛結構，因此推測

可能是結構中的吡啶形成的訊號。而在 808.9cm
-1

處則是三個取代基，推測是透過 4,4'-聯

吡啶上的 C=C 所造成，也就是兩個 sp
2
碳及一個 sp

3
碳所形成的訊號。透過 TGA 的測量

則是確認樣品中每個單位晶胞含有 2 個甲醇分子，最後以 DSC 確定其沒有發生相變。 
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樣品二的 DSC 結果顯示在上升溫度於~109.4 °C 有一個吸熱峰，而降溫區段則有一

個放熱峰於~74.3°C。比對參考文獻 1, 顯示此吸熱峰恰為樣品中的 Fe(II)從低自旋轉變為

高自旋電子組態的結構相轉變所需的吸收熱量，而降溫區段的放熱峰，則為 Fe(II)從高

自旋轉變低自旋電子組態的結構相轉變所放出的熱量。而此兩溫度並沒有相同，顯示具

有遲滯(hysteresis)效應。觀察結構中 Fe(II)與 Fe(II)的距離相當近，只有約 3.9 埃，有可能

因協同效應 (cooperative effect)，導致此遲滯現象。 

最後在樣品三中的 IR 光譜可以看到 2075.9cm
-1
處同樣有一個強烈的硫氰酸鹽類的訊

號，證實了此樣品的鐵原子也接上了硫氰酸基。同樣在 1600 - 1650cm
-1

處有 C=C 共軛雙

鍵的訊號，因此推測可能為吡啶造成的訊號。透過 TGA 推知每個單位晶胞含有 1 個水

分子。而同樣透過 DSC 確認樣品中沒有相變的產生。 

(五) 文獻研究彙總討論 

參照日本 NEC 公司資料，整理概要圖如下: 

 

圖三十五:量子加解密概要圖(來源:參考文獻十一作者整理繪製) 

依圖示可知，量子金鑰分發是量子通訊重要的一環。若傳輸過程遭到竊取，量子態

會產生變化。參與溝通者各自被配發金鑰，但如果於身分認證以外，再加上實體金鑰之

保護當更安全。  
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肆、結論與應用 

「需要為發明之母」，本文將前期應用與材料科學研究結果比較、核對後，整理結論如下: 

一、相較於鎳，含鐵 Fe(II)的過渡金屬錯合物比較容易出現相變。 

二、樣品二的相變，伴隨粉紫色與白色的明顯轉變，而且此轉變為可逆，有機會應用於研發

感測元件、或分子開關裝置之製造。 

三、承二所述，相變所產生的熱遲滯現象從低自旋到高自旋發生約在攝氏 120 度、從高自旋

到低自旋則發生約在攝氏 74 度。今日的量子電腦雖不乏接近絕對零度的環境，使另一類僅在

極低溫(<14K)下作用的單一分子磁性體(SMM)或有機會，但本研究比較趨近於上述之應用。 

四、承三所述，未來研發目標將是具有在室溫下反應之熱遲滯曲線新材料。針對圖三十四 

 

圖三十四:過渡金屬相變錯合物材料應用示意圖(來源:作者整理繪製) 

所示的未來金鑰所需之精密感測元件或分子開關裝置而言，倘若相變發生於使用者所處的環

境溫度，將較為理想。 

五、過渡金屬錯合物正以各種不同的方式導入半導體製程。利用其相變與磁體特性進行研發，

未來可期。 
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【評語】030019  

Although the research describes about quantum key 

distribution and physical cryptography., the results are only 

limited to complex synthesis, which is not essential. 

Therefore, the research is only half-done.雖然這項研究描述

了量子密鑰分發和物理密碼學，但結果僅限於複雜的合成，這並不

是關鍵。因此，這項研究僅完成了一半。 
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