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图 S1  K@BDC60 分子结在偏压为 0，± 0.05，± 0.15，± 0.25，± 0.35 以及± 0.45 

V 时的透射率谱 
Fig.S1  The bias-dependent transmission spectra of K@BDC60 molecular 

junction at biases 0, ± 0.05, ± 0.15, ± 0.25, ± 0.35 and ± 0.45 V, respectively 
 
 

 
图 S2  K@BDC60 分子结的 LUMO+1 及 LUMO+5 两条分子轨道空间分布随外

加偏压的变化 

Fig.S2  The spatial distribution of LUMO+1 and LUMO+5 frontier molecular 

orbitals under different applied biases of K@BDC60 molecular junction 


