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研究成果の概要（和文）：本研究課題では、グラフェンなどの原子膜とよばれる新しいナノ材料について、理論
モデリングによる電子状態解析と電磁場応答解析、及び第一原理計算による電子状態解析を行うことで、原子膜
及び原子膜超構造における特異な新物性の解明と理論予測を行った。具体的な成果として、グラフェンドメイン
における磁気発現機構の解明、層状物質CaSi2におけるディラックコーンの安定性と運動量シフトの解明、円偏
光電磁場照射によるカーボンナノチューブにおけるバレー偏極効果の発見、2次元Zak位相を使った新しいトポロ
ジカル物質相の提案などを行った。

研究成果の概要（英文）：In this research project, we have investigated the electronic and optical 
properties of atomically-thin materials such as graphene and transition metal dichalcogenide (TMDC) 
monolayers based on the theoretical modeling methods and first-principles calculations. Main 
findings in this project is following: [1] unveiling of peculiar emergence mechanism of localized 
magnetic states at the graphene domain boundaries [Sci. Rep. (2015)], [2] finding of stable Dirac 
cones in CaSi2 and their momentum shift [Phys. Rev. B (2015)], [3] valley polarization of carbon 
nanotubes under circularly-polarized Irradiations [Appl. Phys. Exp. (2016)], [4] theoretical propose
 of new topological phases without a Berry curvature [Phys. Rev. Lett. (2017)]. Our work will serve 
for designing new class of electronic devices on the basis of atomically-thin materials.
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１．研究開始当初の背景 
 
 炭素原子だけからなる一原子層膜（グラフ
ェン）は、ITRS（International Technology 
Roadmap for Semiconductors）において、
Emerging Research Materialとして注目さ
れ、次世代半導体素子における機能性物質の
候補として期待されている。実際、グラフェ
ンの物理・化学の基礎研究とデバイスへの応
用研究が、世界的な規模で且つ爆発的な勢い
で進められている。さらに、トポロジカル絶
縁体（バルクは絶縁体だが、表面にスピン流
が現れる物質）と呼ばれる一連の物質も、カ
ルコゲナイド系層状物質である。 
 最近になり、これら層状物質について、一
枚の原子膜を取り出し、デバイスを作製する
ことで電気伝導測定などが可能になってき
ている。しかし、原子膜系では、その厚みが
原子スケールとなるため、従来の半導体物理
理論が適用できない。さらに、十分な理論・
計算科学的な知見が蓄積されておらず、革新
的なナノエレクトロニクスデバイスを創出
するための障害となっている。 
 そこで、本研究課題では、原子薄膜系とい
う新しいクラスのナノ材料について、電子・
スピン特性の理論解析を行い、原子膜超構造
における電子・スピン伝導に関する微視的理
論と現象理論を構築する。これによって、電
子スピン素子へ応用するための基礎となる
知見および、デバイス設計の指針を獲得する
ことを目指す。 
 
２．研究の目的 
  
 本研究課題の目的は、グラフェン、h-BN(六
方晶窒化ホウ素)あるいは酸化物ナノシート
などの原子スケールの厚みをもつ物質（原子
膜）を、人工的にエピタキシャル積層した電
子デバイス構造における電子・スピン伝導に
関する微視的理論と現象理論を構築するこ
とで、原子膜系に特有の量子輸送現象を解明
することである。さらに、原子膜系を電子ス
ピン素子へ応用するための基礎となる知見
および、デバイス設計の指針を獲得すること
である。特に、原子薄膜超構造におけるスピ
ン伝導の構造依存性と周辺の誘電環境効果
を明らかにする。 
 
３．研究の方法 
 
 本研究課題では、原子膜やそれらの人工積
層超構造における電子・スピン伝導の機構を、
非平衡グリーン関数法に基づく微視的理論
（量子輸送理論）および、ボルツマン輸送理
論（半古典理論）に基づき、理論解析を行う。
これにより、電子・スピン伝導におけるデバ
イス構造の依存性と誘電環境効果を解明す
る。また、異種物質間の相互作用を連続体理
論あるいは格子模型理論でモデル化し、スピ
ン緩和時間、スピン拡散長等の物理量を解析

することにより、原子薄膜系におけるスピ
ン伝導機構を明らかにする。さらに原子薄
膜超構造デバイスの電子移動度など、デバ
イス動作検証に必要不可欠な物理量の評
価公式を導出・適用することで、最適デバ
イスの設計を目標とする。 
 
４．研究成果 
 
 本研究課題の目的は、グラフェン、hBN
（六方晶窒化ホウ素）あるいは酸化物ナノ
シートなどの原子スケールの厚みをもつ
物質（原子膜）を、人工的にエピタキシャ
ル積層した電子デバイス構造について、電
子・スピン伝導および光学的応答とその制
御に関する微視的な理論、現象理論の基礎
を構築することである。特に、原子膜系に
特有の新奇量子現象を発見と予測を目指
した課題である。 
 上記の研究目的を達成するべく、強結合
模型によるモデル計算と解析計算、第一原
理計算による固体電子状態の解析によっ
て、以下の課題を遂行し、当初の課題設定
を達成する十分な成果を得た。ここでは代
表的な成果について記す。 
 
(1) 円偏光電磁場照射によるカーボンナ
ノチューブの電子状態制御 
 一次元炭素物質であるカーボンナノチ
ューブに、円偏光の光を入射させることで
電子状態の制御変調させることを提案し
た。カーボンナノチューブは、筒状の構造
をもった物質で、その巻き方によって、電
子状態が変わることが知られている。我々
は、Floquet-Tight-binding-model によっ
て、円偏光の効果を解析し、アームチェア
ナノチューブでは、バレーに依存した電子
局在が起きることを示した。今後、バレー
トロニクスの応用可能性が期待される。 
 
(2) ベリー曲率ゼロのトポロジカル物質
相の理論 
 トポロジカル物質では、物質の表面やエ
ッジなどの境界面において、無散逸な電流
やスピン流が現れ、超低消費電力の電子素
子や量子計算素子への応用が期待されて
いる。従来の研究では、ベリー曲率とよば
れるトポロジカル量が有限になる物質で、
トポロジカル状態が発現することが知ら
れていた。しかし、我々は、たとえベリー
曲率がゼロであっても、ベリー接続と呼ば
れる別のトポロジカル量が有限であれば、
トポロジカル特性が発現することを解明
した。この理論により、トポロジカル特性
をもつ新たな物質群の設計や探索、合成が
今後期待される。 
 
(3) グラフェンにおけるプラズマ波の遅
延効果 
 種々の2次元電子系におけるプラズマ波



の遅延効果について解析をした。その結果、
非常に清浄なグラフェンでは、プラズマ波の
分散関係において、線形からサブリニアへの
クロスオーバーが観測される可能性がある
ことを指摘した。 
 
(4) Caインターカレーションをおこなったシ
リセン、ゲルマネンの電子状態解析 
 新しい原子膜物質であるシリセン、ゲルマ
ネンにアルカリ金属をインターカレートし
た効果を、第一原理計算によって解析した。
今後は、超伝導転移の可能性などを考察する。 
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