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§１．研究実施体制 

 

「筑波大」グループ 

① 研究代表者：岡田 晋 （筑波大学数理物質系・教授） 

② 研究項目 

・グラフェン／金属界面の基礎物性の理論的解明 

・原子・分子吸着グラフェンの基礎物性の理論的解明 

・グラフェン・ナノ炭素物質の励起状態の物性解明 

 

（２）「産総研」グループ 

① 主たる共同研究者：大谷 実 （産業技術総合研究所ナノシステム部門・研究員） 

② 研究項目 

・ グラフェン／絶縁体複合構造の物性解明 

・ 電界下におけるグラフェン、ナノ炭素物質、ならびにこれら高次複合構造体の基礎物性解

明 

（3）「青山学院大学」グループ 

① 主たる共同研究者：中田 恭子 （青山学院大学理工学部・准教授） 

② 研究項目 

・ トポロジー制御による半導体グラフェンの探索 

・ グラフェン関連物質の長周期変調構造の探索 
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§２．研究実施の概要 

 

 種々のグラファイト系物質に着目し、計算科学の手法を基にして、グラファイト系材料の物性解明、

グラファイト系材料と広義異種物質からなる複合構造の物性解明を行い、グラファイト系材料にお

いて、その物性の本質となる形状と異種物質との界面が関わるナノサイエンスの構築がねらいであ

る。さらに、そこで得られた知見を基盤として、これらのグラファイト系材料を用いた、種々の機能デ

バイスの設計指針を理論的に提示することを目指す。 

 ２５年度は、複合構造の基礎物性解明として、外部電界中に置かれたグラフェンリボンと有限長カ

ーボンナノチューブの電界応答現象を明らかにし、これまであまり顧みられていなかった横方向電

界がこれらグラファイト系材料の物性に及ぼす影響を調べた。その結果、ジグザグ型に近い原子配

置をネットワークの端近傍に有するグラファイト系物質において、その端近傍の原子位置において、

横方向の外部電界を過剰に遮蔽することが明らかになった。す

なわち、これらのグラファイト系材料の端において、印加外部電

界に対して逆方向の電界が誘起され、端近傍に電極から置い

て注入された電子／正孔が散乱を受けてグラファイト系材料の

伝導特性が低下する可能性があることを予言し、グラファイト系

材料のデバイス応用に於いては、材料の端形状と電界印加方

向の制御が必須であることを示した（図 A）。この結果は、これま

で我々が明らかにしてきた、グラファイト系材料の保持基板との

相互作用による物性変調に加えて、鉛直、平行外部電界による

影響も同様に重要な要素であり、両者の影響を包含したデバイ

ス構造の設計を行う必要があることを明示し、最終年度に於け

る機能性デバイス設計指針の提示の基盤となるものである。 

 グラファイト系物質の新奇構造探索と物質設計として、５角形の見から構築される２次元の炭素結

晶相の提示を行った（図 B）。この構造は静的／動的共

に安定な物質で、一度合成されるとその特異な結晶構

造を保持することが可能であることを示した。さらに、６員

環を一つも有さないにもかかわらず、グラフェンの特徴で

ある２本の線形分散関係を持つバンドをフェルミレベル

近傍に有し，併せて平坦バンドも有する特異な電子構造

を有する炭素同素体である。また、このフェルミレベルに

存在する平坦バンドにより、このシートは強磁性的な磁

気秩序を基底状態で有する、全炭素強磁性体の物質候

補となり得ることを予言した。 

 グラファイト系物質を用いた機能デバイスの理論的な設計指針の提示として、前年度に引続き、

カーボンナノチューブ、グラフェンリボンの光電変換デバイスへの応用を見据えた、デバイス構造

の提示と、そのもとでの光電変換効率、光電流生成効率の理論的な見積りを行い、カーボンナノチ

ューブ、グラフェンとダイヤモンドからなる複合構造が高い変換効率を有する光電デバイスの構成
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図 A 電極間に於ける等電位線とポ

テンシャル障壁により散乱される

キャリア（黒丸）と透過するキャ

リア（青丸） 

 
図 B 新奇５員環ネットワーク炭素同素体の構造 



 

 

要素となり得ることを提示し、高効率光電変換デバイスの設計の指針提示を行った。 
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