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１．研究計画の概要 
 この研究の目的は、ナノチューブ(CNT)の
外場や外的環境が誘起する電子状態変化を
調べ、電子状態変化にともなう相互作用変化
の活用する戦略により、多入力-多出力型の新
型 CNT デハイスを理論的にデザインするこ
とである。また、原子配置は同じてあるが、
幾何学的構造のみ異なるグラフェンとの比
較も適宜行い、場合によってはグラフェンに
も研究範囲を拡張する。これまでの研究によ
り、CNT の魅力的な外場応答特性か明らかに
されている。この外的環境による CNT の特
性変化に着目し、CNT 独自の特性制御の可能
性を理論的に調べる。 
 
２．研究の進捗状況 
(1) 共鳴輻射力による力学的なナノチューブ

の構造選別の理論について、近似的な表式
を導き、輻射力の非輻射緩和依存性につい
て明らかにした。さらに、高次の補正を取
り込んだ結果、ナノチューブの直径だけで
なくカイラリティにも選択的に強い輻射
力がはたらくことを示した。 

 
(2) 本特定領域内の実験（東大・丸山研）グ

ループと共同研究を行い、垂直偏光の準暗
励起子と明励起子の振動子強度比からカ
イラリティに依存した電子と正孔のバン
ド非対称性の度合いを定量的に明らかに
した。 

 
(3) ナノチューブのチェーン長 N に対してオ

ーダーN の第一原理計算が可能なグリー
ン関数法を開発した。この手法を用いてボ
ロンあるいは窒素で不規則にドープした

ナノチューブの電子状態計算と電気伝導
度計算を実施した。 

 
(4) Fe 原子内包単層ナノチューブには過酸化

水素が解離吸着すること、またその結果生
じたヒドロキシル基がナノチューブに強
く結合し、ナノチューブの炭素間結合を弱
めることを明らかにした。 

 
(5) カーボンナノ構造体の電子輸送特性シミ

ュレーション手法を開発し、グラフェン電
極間に挟まれたグラフェンナノフレーク
のスピン輸送特性を調べ、遷移金属系の材
料に匹敵する強いスピン分極を明らかに
した。 

 
(6) 半経験的ファンデルワールス相互作用補

正項を含めた有機/金属界面のプログラム
を開発し、界面の構造と電子状態を精度よ
く予測することを可能にした。この手法を
用いてナノチューブ/金属界面の研究を開
始した。 

 
(7) カーボンナノチューブ/電極界面での電子

状態を調べるためのモデルとして，ベンゼ
ン分子やペンタセンと金属表面との界面
での電子状態を調べた．ベンゼン分子につ
いては、有機/金属界面の電子準位接続の
基板金属依存性は、金属—分子間距離が重
要な役割を果たすことが明らかになった．
また、ペンタセン分子/金属界面は軌道混
成が強く、界面電気二重層は単純な電界移
動のみでは見積もることができないこと
がわかった。 
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３．現在までの達成度 
②おおむね順調に進展している。 
 
本研究では CNT を利用したデバイスの理論
的なデザインを最終目標とする。現在までの
ところ、デザインに必要な各種特性を調べる
ための理論手法の開発とその応用において、
着実な成果を挙げている。進捗状況(1)の成果
は、レーザーの振動数を選ぶことで特定の構
造をもつ CNT を選択的に捕獲したり、移動
できることが示された。進捗状況(4)の成果は、
プロトン交換膜燃料電池における鉄原子内
包 CNT の触媒作用を念頭に置いている。進
捗状況(3)と(5)では第一原理計算に基づく電
子輸送の異なる解析手法を開発している。こ
の手法を用いた結果、グラフェンナノフレー
クによるスピン伝導デバイスの可能性が示
唆された。進捗状況(6)と(7)ではデバイス化に
おいて重要な CNT と電極界面の基礎研究が
進んでいる。さらに、進捗状況(2)に述べられ
ているとおり、実験と理論による本特定領域
内の班間研究でも成果を挙げることができ
た。以上の理由により、研究計画はおおむね
順調に進展していると判断した。 
 
４．今後の研究の推進方策 
今後も引き続き、CNT のデバイス化に向けた
理論研究を継続して行う。また、CNT だけに
限らず、グラフェンもターゲットに加えたい。
さらに、領域内の班間連携研究を積極的に行
う予定である。 
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