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研究成果の概要（和文）： 

カーボンナノチューブの(1)電子-格子相互作用と電気伝導現象, (2)多層ナノチューブの層間
相互作用効果，(3)バンド構造に対する多体効果と光吸収・発光現象に対する励起子効果につい
て主として有効質量近似を用いて理論的に明らかにした．また，グラフェン研究の急展開に対
応し，その電気伝導，光学的性質，電子格子相互作用，異常反磁性帯磁率などについて最先端
の研究を行った． 
研究成果の概要（英文）： 
Various properties of carbon nanotubes have theoretically studied together with 
development of a theoretical scheme based on an effective mass description of their 
electronic states. The topics include (1) electron-phonon interaction and transport, (2) 
interwall interaction in multi-wall tubes, and (3) many-body and exciton effects in optical 
absorption and photoluminescence. 
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１．研究開始当初の背景 
カーボンナノチューブは, 通常の量子細線

とはトポロジカルに異なっており, さらに 2 
次元グラファイト上で電子が自由電子とは
非常に異なった運動をするために, 興味深い
性質を示す．この特徴は, 2 次元グラファイト
を連続体とみなし, 有効質量近似で扱うこと
により, はっきりする．実際, ナノチューブ
上の電子の運動はニュートリノに対する 2行
2 列の Weyl 方程式で記述される．ただし, 円
筒を一周したときに波動関数に余分の位相
がつく．この位相はナノチューブの螺旋構造
により決まり, その結果ナノチューブが金属
あるいは半導体になる． 
申請者はこれまで, 一般研究 C, 特定領域

A, 基盤研究 C などの研究費を受けながら，
この有効質量近似をもとにナノチューブの

構造による金属から半導体への変化，電子状
態に対する磁場効果, 光学スペクトルと励起
子, 格子振動との相互作用による格子歪とそ
の磁場効果, アハラノフ-ボーム効果, ランダ
ウ準位・反磁性, コンダクタンスゆらぎ, ナ
ノチューブ接合系のコンダクタンスと磁場
効果などについて, 幅広い研究を行ってきた．
特に, 金属的ナノチューブではポテンシャル
の到達距離が格子定数より大きな通常の不
純物では後方散乱が全く存在せず, ナノチュ
ーブが完全導体となることを理論的に予言
し, 全く他の物質系にはない特徴を持ってい
ることを示した．また，バンド構造に対する
電子間相互作用効果と励起子効果の重要性
をはじめて理論的に示した． 
 
２．研究の目的 
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ナノチューブの実験的研究が急速に発展
している．ナノチューブ 1 本の電気伝導が測
定され, 量子ゆらぎや大きな磁気抵抗効果, 
磁束によるバンドギャップのアハラノフ-ボ
ーム効果などが観測された．単層ナノチュー
ブの単離に成功し, その電気伝導でクーロン
ブロケードが観測され, その結果, 半導体チ
ューブでは電子が強く局在するのに対して, 
金属的ナノチューブでは局在しないという
興味深い実験結果が観測された．これは申請
者による上記の理論的予言と一致している．
また, ナノチューブでの光吸収と発光が観測
され一本一本の構造も同定され, 磁束による
バンドギャップのアハラノフ-ボーム効果な
どが観測されはじめた． 
ナノチューブの具体的な応用の研究も急

発展している．半導体ナノチューブを用いた
論理素子が試作され, スピン量子情報素子な
ども提案され, 電子の電界放出源としても注
目され, 大量合成が試みられている．この研
究では, これらの新しい発展に対応し, 光電
子ナノデバイスとしての応用を視野に入れ，
カーボンナノチューブの示す興味深い特異
な伝導現象と光応答を理論的に解明し予言
することを目的とする． 
 
３．研究の方法 
(1) ナノチューブの電気伝導 

これまでの研究での一つの大きな発展は, 
金属的ナノチューブでフェルミ準位に一つ
の線型バンドがある場合には，大部分の散乱
体に対して後方散乱が抑制され完全導体と
なること，さらに，複数のバンドが存在する
場合にはバンド間の散乱が生じるが, 散乱
されずに透過する完全伝導チャネルが必ず
一つ存在することである．ナノチューブのこ
の興味深い性質は対称性に敏感である．例え
ば，完全透過チャネルは非弾性散乱により大
きな影響を受け, 長さが位相コヒーレント
長よりも十分大きくなると, コンダクタン
スが長さに反比例して減少する．この対称性
の効果を十分に理解したい．さらに完全透過
チャネルによる動的伝導度など，電気伝導の
振る舞いを理解したい． 

(2) 多層ナノチューブの層間相互作用 

多層ナノチューブの層間相互作用がコン
ダクタンスに与える効果について，強束縛模
型による数値計算の結果，格子の不整合と K 
点と K’点の波動関数の位相による準周期性
によって相互作用が相殺するために，層間結
合がほとんど生じないことが明らかになっ
てきた．現実の系で必然的に存在する不規則
性の効果，フェルミエネルギーによる変化な
ど，その詳細を明らかにするとともに，有効
質量近似による有効模型の定式化によって，
その本質の理解を目指したい． 

(3) 光吸収と発光における励起子効果 

半導体ナノチューブの場合，バンド構造に
対する電子間相互作用についての研究を行
い, 通常の乱雑位相近似が有効であること
を明らかにし，さらに光吸収と発光において，
励起子効果が本質的に重要であることはじ
めて理論的に予言した．光の偏光依存性を励
起子効果も考慮して理解すること，さらに，
研究を励起子分子, 電子-正孔プラズマなど
へと発展させることが急務である．さらに，
簡単な有効質量近似にバンドの非放物線性
の効果，曲率の効果，格子歪みの効果など，
高次効果を考慮して，ナノチューブのファミ
リー効果の起源を理解する必要がある．さら
に，ナノチューブの光スペクトルに対する環
境効果(重水などの媒質を変化させた時の吸
収・発光の変化)を明らかにする必要がある． 
 
４．研究成果 

(1) ナノチューブの電気伝導 

金属ナノチューブにおいて，プローブ 2個
の走査顕微鏡像のモデル計算を行い，K 点と
K'点近傍の波の干渉による 3倍周期構造が現
れること，また，片方のプローブが特殊な位
置にある場合にのみそれが消滅することを
示した．さらに，有限長ナノチューブに励起
されるプラズモンと電磁波との結合による
吸収強度について，厳密な計算を行い，単に
1 個のプラズモンが励起されると仮定した簡
単な単一モードの近似が驚くほど良く成り
立つことを示した．さらに，これは，金属ナ
ノチューブで外場の遮蔽効果が非常に大き
いためであることを明らかにした． 

長波長の光学フォノン，及び K点と K'点の
間の谷間散乱を引き起こすブリュアン域境
界フォノンについて，相互作用の有効ハミル
トニアンを導出し，強電場下での電気伝導で
の境界フォノンの重要性を明らかにした． 
この電子--格子相互作用により，金属ナノチ
ューブの LO フォノンは低振動数側に，TO フ
ォノンは逆に光波数側に変化し，半導体ナノ
チューブではその効果が小さいが変化の方
向が逆転することがこれまでの研究で明ら
かになっていた．そこで，この電子-格子相
互作用の電子濃度による変化を明らかにし
て．その結果，金属ナノチューブの場合 TO
フォノンはフェルミ準位により変化しない
が，TOフォノンは振動数と幅が大きく変化す
る．フェルミエネルギーが光学フォノンのエ
ネルギーの半分となる電子濃度で，金属ナノ
チューブの LOフォノンの幅が急激に減少し，
それに伴い，振動数が対数的特異性を示す．
一方，半導体ナノチューブの場合には，LOと
TOフォノンの振動数が増加するが，その振る
舞いは準位交差のようにも見える． 

(2) 多層ナノチューブの層間相互作用 



大部分の多層ナノチューブの相関の格子
構造は互いに無関係な格子不整合構造をも
つ．そのため，電子の相関遷移行列要素は K
点と K'点の波動関数の位相が準周期的に空
間変化し，相殺して消滅する．そのため，相
関コンダクタンスはほとんど無視できるほ
ど小さいことが以前の研究で明らかになっ
ている．そこで，不純物などが存在する現実
的な 2層ナノチューブの場合を考察し，層間
コンダクタンスが不純物効果により誘起さ
れること，それが散乱体による平均自由行程
で決まることを明らかにした．さらに，外部
電場と磁場による応答を計算し，多層ナノチ
ューブでは，印加電場が 1～2 層で遮蔽され
ること，また，磁場による大きな反磁性磁界
分布が生じ，それが核磁気共鳴の共鳴形状と
して観測可能であることを示した． 

電子間相互作用と励起子相互作用の層間
の遮蔽効果を考慮した励起子準位と光吸収
スペクトルの計算を行った．相関遮蔽により，
バンドギャップや励起子の励起状態はかな
り低エネルギー側へ移動するが，吸収と発光
のほとんどを占める基底励起子への効果は
強く抑制されることを示した．それでも，得
られたエネルギー変化は実験結果よりも一
桁程度大きく，この不一致の原因は将来に残
された課題の一つである．さらに，垂直偏光
の場合への拡張を行い，各層で誘起された電
荷振動が結合し，吸収強度に特徴的なファノ
効果が現れることを示した． 

(3) 光吸収と発光における励起子効果 

ナノチューブの光スペクトルに関しては，
電場が軸垂直方向の偏光の場合には，反電場
効果で高エネルギー側へ移動し強度が一桁
程度減少はするが，強い励起子効果のために，
励起子吸収が観測されることを示した．さら
に，金属的なナノチューブにおいても，強い
遮蔽効果にもかかわらず，励起バンド間の光
学遷移に励起子効果が大きく寄与すること
を明らかにした．また，2 光子吸収スペクト
ルの計算を行い，励起子の励起状態が観測さ
れること，1 次元性にも関わらず，そのエネ
ルギー準位が比較的水素原子と近いことを
示した．励起準位のエネルギーが相互作用強
度に敏感なために，2 光子吸収実験との比較
により，電子間相互作用強度が精密に決定で
きることを示している． 

半導体ナノチューブの励起子吸収効果に
対するファミリー効果を有効質量近似から
の補正の最低次で考察し，第一ギャップにつ
いてはほとんど完全に再現できること，第二
ギャップについてはある程度不十分さが残
ることを示した．補正項は，(i)グラフェン
の等エネルギー線が円から三角形へとずれ
る band warping，(ii)ナノチューブが円筒状
に丸まった効果とそれに付随する格子歪み

の効果，さらに，(ii)伝導帯と価電子帯の間
が非対称となる効果の 3種類に分類すること
ができる．この中では，光の電場がチューブ
軸と平行な場合には，(iii)の効果は伝導帯
と価電子帯で相殺するため全く重要ではな
い．同様の計算を垂直電場の場合にも行った．
垂直偏向の場合には，(iii)の効果が最も重
要で，反電場効果により光学遷移が禁止され
た暗励起子がわずかに吸収・発光に寄与する
ようになることを示した．一方，明励起子に
対するファミリー効果は伝導帯と価電子帯
で相殺し，弱められることを示した． 

ナノチューブのまわりの誘電物質による
遮蔽効果である環境効果の計算を行い，外側
の媒質の効果が大きく，内側の媒質はほとん
ど影響を及ぼさないことを示した．ただし，
環境効果はとりまく媒質とナノチューブの
距離により大きく影響される．その結果，実
験結果はグラファイトの層間距離程度の間
隔を仮定すると理解できる．さらに，半導体
ナノチューブの垂直偏光に対する環境効果
について計算も行った．を行い，環境誘電率
により，暗励起子と明励起子の相対強度が大
きく影響を受けることを示した． 
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