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研究成果の概要（和文）：微細構造形成が可能なナノグラフェンの特異なフェルミ面効果である

エッジ状態の物理に基づき、密度汎関数理論を含む第一原理計算理論に基づく有効理論により、

ナノグラフェン伝導素子の伝導特性を理論的に解明した。伝導チャンネルのエッジ形状を電極

接合界面やナノグラフェン・基板間界面の活用によって制御すると、素子特性を大きく制御で

きる。さらに、外部静電磁場印加や化学種の導入、接合面形成により素子を形成・制御する方

法を提案した。 
 
研究成果の概要（英文）：Based on the physics of the edge states appearing as a unique 
Fermi-surface effect of nanographene microscopically fabricated, we analyzed conduction 
properties of nanographene devices theoretically, using effective theories given by the 
first-principles calculation scheme including the density functional theory.  We have found 
that characteristics of devices are controlled, when edge structures of nanographene 
forming conduction channels are modified by utilizing controlled formation of 
graphene-electrode interfaces and graphene-substrate interfaces. We have proposed 
methods to control graphene devices by utilization of applied static electro-magnetic field, 
introduction of chemical species, and interface formation. 
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１．研究開始当初の背景 
 

炭素材料を用いた次世代エレクトロニク
ス素子の開発研究が、グラフェン構造の活用

を目的として急展開を見せた。これは、グラ
フェン構造における量子ホール効果の観測
が契機を与えているが、１９９０年代から我
が国では原子スケールでのナノグラフェン



構造の活用と制御が目指されていた。その一
つが、１９９６年の藤田・若林・中田・草部
によるエッジ状態の物理であった。 ２００
５年に水素終端の同定を行った実験的証明
が榎・小林・福井・草部・鏑木によりなされ
た。このナノメータスケール・グラフェンを
用いれば、炭素ナノチューブで困難な微細化
を行って量子伝導素子形成が可能である。 

我々のグループは、グラファイト・エッジ
状態の物理がグラフェンの磁性・伝導特性に
どのように現れるかを、グラフェンリボン構
造を用いて、世界で初めて明らかにした。こ
の成果は、基盤研究Ｂ「ナノ炭素磁性体の理
論設計」（代表・草部浩一）に引き継がれた。
特定領域研究「新しい密度汎関数法に基づく
有効多電子理論の開発」（分担：草部浩一）
による多配置参照密度汎関数理論の開発も
加えて、グラフェン複合構造での諸物性解析
へと繋げることが可能となっていた。 
 
２．研究の目的 
 
デバイス形成を行ったグラフェン構造を、第
一原理電子状態計算による解析にのせ、電界
印加下での電子状態計算、伝導度解析計算に
加えて、電子相関効果発生の特定と磁気伝導
特性解析までの理論解析手法を用いて、以下
の課題を検討することを目的とした。 
(1) グラファイト上のナノグラフェンにおけ
るエッジ状態評価 
(2) FET 構造を形成したナノグラフェンにお
ける電界効果ドーピングと励起状態解析 
(3) 金属ブレークジャンクション上に配置し
たナノグラフェンの伝導度解析 
(4) ナノグラフェン・複合構造の物性解明 
(5) FET 構造における材料選定と性能評価 
一種の有機系デバイスでありかつ制御され
た伝導 π 電子系を与えるナノグラフェンを、
スピン・エレクトロニクス用のトランジスタ
素子として活用する方法を理論的に与え、そ
の特性予測結果までを提供することを目的
とした。 
 
３．研究の方法 
 
ナノグラフェン・デバイスの理論設計では、
物質構造の決定に基づいた理論設計が必須
となる。そのため、次の研究展開を図った。 
(1) グラフェン構造と電極、基板との接合自
体がナノグラフェン形成に利用できるデバ
イス構造形成手法となりうる。この構造予測
に必要とされる、第一原理電子状態計算手法
の開発から応用までの研究を行った。 
(2) グラフェンのフェルミ準位近傍の電子状
態は、炭素ネットワークのトポロジーに大き
く依存することが知られている。炭素原子が
作る格子構造による電子状態変化を正確に

取り扱う事のできる強結合模型を用いて、解
析を進めた。コンダクタンス、電流分布、電
子波の振舞を、再帰グリーン関数法によって
解析した。 
 
４．研究成果 
 
ナノグラフェン構造を活用した電子デバイ
スの設計を、新たに作成された第一原理理論
シミュレーションの方法によって機能予測
することで行なった。 
(1) グラファイト上のナノグラフェンにおけ
るエッジ状態評価を可能とするのが、新型の
フ ァ ン デ ル ワ ー ル ス 密 度 汎 関 数 理 論
(vDW-DFT) と多配置参照密度汎関数法
(MR-DFT)である。我々は、vDW-DFT の高
速化手法を発表した。また、炭素系に適用し
てスピン構造を特定出来る MR-DFT 手法を
開発し、新しい変分原理を導出した。 
(2) ＦＥＴ構造を形成した場合の伝導度評価
を行なうために、第一原理伝導度評価プログ
ラムを導入して巨大芳香族分子・金ワイヤー
界面での伝導度評価を行なった。電界効果ト
ランジスタ構造を形成したナノグラフェン
に対して、第一原理量子伝導計算プログラム
による伝導度評価を行うための物質構造決
定を行った。 
(3) ニッケルのブレークジャンクション上に
グラフェンを配置して、さらにフッ素化処理
等を行なうことで得られる、グラファイト・
エッジ状態が発生するナノグラフェン・デバ
イス構造を理論設計して、特異な共鳴トンネ
ル現象があることを理論予測した。(図１) 

 
 

 
 

 
 
 
図１．特異な共鳴トンネル現象を示しうるグ
ラファイト・エッジ状態が発生するナノグラ
フェン・デバイス構造の理論設計例 
 
(4) ナノグラフェン・デバイス形成において、
グラフェンと Ni 電極或いは SrO 基板との界
面における固体化学反応を用いた機能化が
(図３)、スピントロニクスデバイスをもたら
自発的局所磁化発生したグラフェン形成に
有用であることを、第一原理電子状態計算と
強結合近似した模型計算の双方の検討から
明らかにした。この機能化の方法を用いて特
異的なトンネル伝導やメモリ効果が期待で
きるデバイスの理論設計を行った。(図４) 



 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

図３．SrO 基板上の埋め込み型エッジ状態を
もつスピン偏極したナノグラフェン 

図４．メモリ効果が期待できるデバイスを与
えうる SrO 基板上のナノグラフェン構造 
 
(5) ナノグラフェン・デバイスの伝導度計算
に用いることができる第一原理計算と接続
した強結合模型(第一原理的ハバード模型)に
おいて、草部が提案した電子相関効果を第一
原理的に自己無撞着決定する方法により得
られる相関パラメータを原子や物質構造に
応じて与える方法を開発した。短距離・長距
離相関効果を評価する密度汎関数変分法が、
このような磁性を持たせたグラフェン接合
系に応用できることを論じた。欧州における
デバイスシミュレータ開発の第一人者との
間で将来の利用に関する契約を行っている。 
 
次に、ナノグラフェンリボン、グラフェン接
合系、グラフェンポイントコンタクトの量子
輸送特性について、大規模数値計算によって
解析を行い、ナノカーボン電子スピン素子を
設計するために必要となる重要な基礎物性
を明らかにした。  
(6)ナノグラフェンの電子物性は、端の形状に
よって大きく変化することが知られている。
特に、ジグザグ端があると、エッジ状態がフ
ェルミ準位近傍に形成され、ほとんど分散の
ない平坦なバンドが現れる。このエッジ状態
に起因するサブバンドのため、バレー間散乱
が抑制される状況では、ジグザグ端をもつグ

ラフェンナノリボンは、一方通行チャンネル
をもつ量子細線となる。この一方通行チャン
ネルの存在により、ジグザググラフェンナノ
リボンは、長距離型不純物散乱に対して電子
伝導の影響を受けにくく、完全伝導チャンネ
ルを有することを示した。 
(7)アームチェア型のエッジを有するナノリ
ボンにおいても、低エネルギー領域で、不純
物散乱がほとんど電子輸送に影響を与えな
い特異な性質を有することを見いだした。こ
れは、ディラック型分散関係に由来する線形
バンドに関して、長距離型不純物による散乱
では、Born 近似の範囲で後方散乱の行列要
素が消えることから理解できることを示し
た。 
(8)リボンの幅が異なる二つのナノリボンを
接合する系について、そのコンダクタンスの
振る舞いを調べた。ジグザグ端におきるエッ
ジ状態にために、低エネルギー領域に、コン
ダクタンスがゼロになる反共鳴状態が現れ
る。この反共鳴状態の出現条件とジャンクシ
ョン形状の関係を示した。エッジ形状を制御
することによって、低エネルギーでの伝導特
性が制御可能であることを示した。 
(9)グラフェン量子ポイントコンタクトにお
ける電子輸送特性とその磁場に対する応答
を数値的に解析した。その結果、ポテンシャ
ルバリアーを介した電子伝導の場合と、エッ
ジの幾何学的構造に由来したポテンシャル
バリアーを介した電子伝導の場合とでは、そ
の弱磁場でのコンダクタンスの依存性が大
きく異なることが分かった。 
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