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研究成果の概要（和文）： 
グラフェン上の電子の運動を記述する Weyl 方程式に由来する(1)トポロジカル異常が及ぼす

最も典型的な効果である反磁性帯磁率のデルタ関数特異性の起源を解明するためにさまざまな
研究を行い，その(2)電気伝導に及ぼす効果と散乱体依存性，また，(3)格子振動と電子－格子相
互作用の磁場効果によって現れる電気伝導の磁気フォノン共鳴，単層/2 層グラフェン境界での
カイラル電子特有の反射・透過効果と電子状態などについて，理論的に明らかにした．また，
グラフェンが円筒状に丸まったナノチューブの(4)光吸収と励起子効果，特に，その環境効果に
ついて明らかにした． 
研究成果の概要（英文）： 

The electron motion in graphene is governed by the Weyl equation for massless neutrino. 
This equation has a topological singularity at zero energy, leading to various interesting 
phenomena. The most intriguing property is the delta-function singularity in the 
diamagnetic susceptibility, the origin of which is clarified through theoretical studied from 
various aspects. Effects on transport properties are also the subject of the intensive study, 
including the magneto-phonon resonance. Environment effects on excitons in carbon 
nanotubes are also studied. 
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１．研究開始当初の背景 

申請者は，主にカーボンナノチューブとの
関連でグラフェンに関する理論研究を進め

てきた．零磁場での電気伝導度, 動的伝導度, 
磁場中での伝導度テンソルなどの計算を行
い，k=0 のトポロジカル異常と直接また間接
的に関連して，いろいろな特異性が示されて
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いる．例えば，簡単なボルツマン方程式によ
る計算では零磁場の伝導度がフェルミエネ
ルギーに依らず一定となるが，実際には, k=0
付近では伝導度が急減に減少し，磁場に依ら
ず普遍的な値をとること，ランダウ準位間ギ
ャップでのホール伝導度が半整数倍に量子
化されることなどを理論的に予言した．この
系の対称性についても散乱体のポテンシャ
ル到達距離によって反局在のシンプレクテ
ィック対称性から，弱局在の直交対称性へと
変化することや，結晶のπ/3 回転対称性の効
果により，弱局在補正のないユニタリー対称
性へ変化することをすでに指摘している．特
に，平成 21 年度に終了した基盤研究(C)では，
単層及び 2層グラフェンの電子－格子相互作
用，多層グラフェンの電子状態の単層と 2 層
グラフェンへの分解，反磁性等について精力
的な研究を展開してきた．この研究では，こ
れまでのこのような研究をさらに発展させ
ることを目指している． 

２．研究の目的 

この研究では，これまでのこのような研究
をさらに発展させることにより，単層及び 2
層グラフェンの電子状態，輸送現象，電子間
相互作用，光学的性質の特徴を理論的に明ら
かにする. 研究内容はもちろん実験の発展に
より変化するが，当初に取り組むテーマは以
下のとおりである． 
(1)トポロジカル特異性: k=0 でのトポロジカ
ル異常に関連すると考えられる物理現象の
理論的予言と理解を目指す．その典型例が反
磁性帯磁率のデルタ関数的特異性である．そ
の理解を目指し，空間及び時間変化する磁場
に対する応答，周期磁場下のバンド構造，不
規則性の効果など，さまざまな角度からその
起源を探る． 
(2)電気伝導: 格子空孔やStone-Wales欠陥な
どさまざまな散乱メカニズムに対する特徴
を明らかにする．特にバンドギャップが電界
に比例して変化する 2層グラフェンに注目す
る．2 層グラフェンでは不純物ポテンシャル
によってもギャップが開く等，その状態が大
きく変化する．  
(3) 格子振動と電子－格子相互作用: 2層グラ
フェンにおける面垂直方向の振動の有効ハ
ミルトニアンを導出し，格子振動に対する電
子-格子相互作用の効果とその磁場効果を明
らかにする. 
(4) 光吸収と励起子効果: バンド構造に対す
る電子間相互作用の効果，光吸収スペクトル
に対する励起子効果，単層及び 2 層グラフェ
ンのサイクロトロン共鳴とバンド間ランダ
ウ準位共鳴に対する電子間相互作用に対す
る Kohn の定理の破れなど． 

これらの具体的な計算には主に有効質量
近似を用いた解析的手法を用いるが，必要に
応じて数値シミュレーション，さらには強束
縛模型による数値計算を行う． 

３．研究の方法 

これまでの申請者のカーボンナノチュー
ブに関する理論研究の出発点はグラフェン
であり，ナノチューブの物性を理論的に記述
するための出発点として，すでにグラフェン
の物性の記述方法はかなり確立している．例
えば，フェルミエネルギー近傍の電子状態を
記述しその特徴を明らかにするのには有効
質量近似が最適である. 有効質量近似では, 
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(質量ゼロのディラック方程
式)で記述される.  

長波長音響型フォノン，長波長光学フォノ
ン，電子の K 点と’点の間で散乱を引き起こ
すブリュアン域境界フォノンとの相互作用
のハミルトニアンもこれまでの研究で確立
した．2 層グラフェンでは，層間相互作用の
ために，単層の場合の線形な分散から放物線
型の自由電子的な分散へと電子状態が大き
く変化する．ただし，磁場中のランダウ準位
は零エネルギーで二重縮退するという特異
性を持っている．この特徴を記述する有効ハ
ミルトニアンも確立している． 

グラフェンの実験研究はこれから急速に
発展すると予想されるので，それと全く独立
に進めることは現実的ではない．また，大学
院生等による比較的息の長い研究テーマと
実験と関連したホットなテーマを区別して
進める必要がある．後者のテーマに関しては，
ナノチューブに関して共同研究を行った経
験のある国内の研究者, 及びイギリス，フラ
ンス，米国などの海外の研究者とダイナミカ
ルに共同研究を進める 

４．研究成果 

(1) 異常反磁性帯磁率 

単層グラフェンの電子状態を記述する
Weyl 方程式は波数の原点にトポロジカル特
異点を持つ．この特異性はグラフェンの輸送
現象の零エネルギー異常としてさまざまな
形で現れる．この零エネルギー異常の典型例
が反磁性帯磁率のデルタ関数特異性である．
その起源や物理的な意味を理解し，付随する
現象を明らかにするために，これまでさまざ
まな研究を行ってきた． 

その一つとして，は空間変化する磁場に対
する応答を考察した．波数qの変動磁場に対
する帯磁率はq<2kFでゼロとなり，グラフェン
はフェルミ波長に比べて長波長の磁場には
全く応答しない．また，波数qを一定にして，



フェルミエネルギーを変化すると，帯磁率が
ゼロでないエネルギー領域がkF<q/2 に現れ
るが，その面積がqによらず一定となる．す
なわち，q=0 の長波長極限では，エネルギー
のデルタ関数に近づく． 

現実のグラフェンのように不純物散乱が
強い場合には，この波数依存性は大きく変化
する．短距離型散乱体を仮定し，セルフコン
システント・ボルン近似で反磁性帯磁率の波
数依存性を計算した．不純物散乱があると
q<2kFでも応答するようになること，また，ピ
ークが散乱強度の増加とともに消滅するこ
とを示している． 

さらに，ギャップの効果も異常反磁性帯磁
率の起源を理解する上で重要である.適当な
基板を選ぶと，二つの副格子点のエネルギー
が異なる場合が実現でき，その場合はそのエ
ネルギー差に対応したギャップが生じる．そ
のときの反磁性帯磁率はギャップ中でのみ
値を持ち，伝導帯あるいは価電子帯に入ると
不連続に常磁性方向に変化する．また，当然，
零ギャップの極限ではデルタ関数に近づく． 

この跳びはランダウ準位の構造から理解
できる．実際，このランダウ準位は真空中の
電子と全く同一である．ただし，Kと K'が擬
スピンの上向きと下向きに対応する．擬スピ
ンのゼーマン・エネルギーによりパウリ常磁
性が，また，運動エネルギーからはランダウ
反磁性が生じる．このとき，反磁性は常磁性
の 1/3 となり，バンド内では常磁性を示す．
2 次元における状態密度の不連続性から，バ
ンドに入ると不連続に常磁性方向にジャン
プする．バンド内での帯磁率がエネルギーに
依存せず一定であることが示されるので，エ
ネルギーが無限大で，帯磁率が零になること
を仮定すれば，ギャップ内だけて大きな反磁
性を示すことが定量的にも示せる． 

ギャップが開いた場合の空間変動する磁
場に対する帯磁率も解析的に計算される．そ
の結果，ギャップの有無に全く関係なく，
q<2kFの長波長の磁場に全く応答しないこと
が示される．また，そのエネルギー依存性か
ら，零ではない領域の面積が波数に依存しな
いことも，ギャップの有無に関係がないこと
も示せる．ギャップが開いた場合の不純物散
乱の効果もセルフコンシステント・ボルン近
似で考察した． 

ギャップのあるグラフェンの帯磁率の表
式からただちに，Bi のような 3次元ディラッ
ク系の反磁性帯磁率を求めることができる．
3 次元系の場合には，磁場の方向の波数が保
存量となり，ランダウ準位は各波数に依存し
たギャップで置き換えることで求められ、帯
磁率はギャップ中でのみ値を持つ 2次元の結
果を波数で積分することで求められる．もち

ろん，その結果は前から知られている結果を
よく再現する． 

(2) 電気伝導 

グラフェンの電気伝導特性を理解するこ
とは重要な課題である．例えば，散乱体強度
が電子濃度で大きく変化しない場合，ボルツ
マン伝導率は零エネルギーでのユニバーサ
ルな伝導率から，それ以外の場合，散乱強度
に反比例する伝導率へ不連続に跳ぶことが
示されている．一方，スコッチテープでグラ
ファイトをはがしてシリコン基板上に作製
されたグラフェンでは，伝導率がほぼ電子濃
度に比例し，零エネルギーの最小伝導率は，
試料によりばらつき，理論予言より 3～4 倍
大きい値をとることが多い． 

この電気伝導特性をより明確化するため
に，短距離ポテンシャルに限られていたこれ
までのセルフコンシステント・ボルン近似の
手法を任意の散乱ポテンシャルの場合に拡
張することを行った．ポテンシャル到達距離
が dのガウス型のポテンシャルの場合，状態
密度は|ε|<γ/d の範囲が大きな影響を受け，
また，伝導率は零エネルギー付近を除きボル
ツマン伝導率に比べて大きくなる．また，到
達距離 d の小さい場合を除き，最小伝導率は
散乱強度とともに大きく増大し，d が格子定
数 aより十分大きくなると dに異存しないユ
ニバーサルな依存性を示す． 

また，荷電散乱体の場合には，遮蔽効果が
電子濃度で大きく変化するため，遮蔽定数を
濃度ごとにセルフコンシステントに決定す
る必要がある．その結果，零エネルギーでの
最小伝導率はほとんど散乱体濃度に依存せ
ず，短距離散乱体のときの約 2倍程度となる．
これは，最小伝導率が散乱体の性質に依存し
ているが，その濃度にはほとんど依存しない
という中途半端な普遍性を持つことを示し
ている．零エネルギー近傍を除くと伝導率は
ボルツマン方程式の結果にほぼ等しい． 

荷電散乱体の有効ポテンシャルはグラフ
ェンを支える基板と周りの誘電媒質などの
環境に強く依存する．グラフェン上での有効
誘電率は基板の誘電率(～3.9)と媒質の誘電
率の平均となる．この環境効果を理論的に考
察した．例えば，誘電率～5 では，ほぼ有効
誘電率が倍になり，伝導率が 4倍になること
が期待されるが，実際には 3～4 割程度の上
昇にとどまる．これは，グラフェンのディラ
ック電子による遮蔽効果がそれだけ減少す
るために，媒質とディラック電子の遮蔽効果
が相殺するためである．すなわち，環境誘電
媒質の効果は，主に散乱ポテンシャルの有効
到達距離を変化させる． 

この方法を反磁性帯磁率に応用すること
もできる．ガウス型ポテンシャルの散乱体の



場合，デルタ関数の`ぼけ'はほぼ～γ/d とな
り，散乱強度が増加すると，幅はあまり変化
せず，形状が大きく変化する．また，エネル
ギーを散乱ポテンシャルの到達距離で決ま
るエネルギーγ/d でスケールすると d に依存
しないユニバーサルな関数で表される．また，
ぼけ幅がγ/d 程度であることは，デルタ関数
の反磁性帯磁率に寄与する零エネルギーの
状態が散乱ポテンシャルでエネルギーγ/d 程
度の状態まで混じることに起因する．荷電散
乱体の場合には，電子濃度で遮蔽効果が大き
く変化するために形状が大きく変化し，ピー
クの分裂が起きることを示した． 

セルフコンシステント・ボルン近似は 2層
グラフェンの場合にも長距離ポテンシャル
の散乱体へ拡張することができる．到達距離
が小さいときの最小伝導率は散乱強度に依
存せず，単層グラフェンの場合の 2 倍となる
が，それ以外には，最小伝導率は散乱強度と
ともに大きく増大する．これは単層グラフェ
ンの場合と同様である．一方，荷電散乱体の
場合には，最小伝導率は不純物濃度により変
化する．すなわち，2 層グラフェンの最小伝
導率はユニバーサルではなく，単層グラフェ
ンの場合よりも散乱体への依存度が大きい
ことが結論される． 

以前の研究で，六角形ブリュアン域の中心
Γ点の光学フォノン(196 meV)と角の K点のフ
ォノン(162 meV)が，加速された電子のエネ
ルギー損失を引き起こすのに重要であるこ
とが示されている．その中では特に，K 点の
フォノンはエネルギーが低く，また電子との
結合定数が大きいために，寄与が大きい．こ
れらのフォノンは振動数がほとんど波数に
依存しないために，磁場中の電気伝導の磁気
振動現象を引き起こす．この磁気フォノン共
鳴を理論的に考察した． 

(3) 単層/2層グラフェン境界の電子状態 

スコッチテープを用いて機械的にグラフ
ァイトから剥離して作られたグラフェンに
は層数の異なる部分が生じることが多い．こ
のような層数の異なるグラフェンの境界付
近の電子状態は興味深い研究対象である．特
に，2 層グラフェンの零エネルギー付近の状
態は，層間ホッピングによる影響をあまり受
けない格子点の状態でほぼ決まるために，こ
の境界の構造に強く影響を受ける． 

境界の影響を最も強く受けるのは，境界で
の電子波の透過・反射である．そこで，単層
グラフェン側から入射した電子波の透過確
率の入射角依存性を計算した．透過確率は入
射角に強く依存し，垂直入射ではなく斜め入
射の場合に最大となる．この特徴は境界の構
造には依存しない．この入射角依存性は K 点
と K'点で反対となるため，境界に斜めに入射

した電子波の透過強度は K点と K'点で異なり，
谷間分極が生じる．したがって，これは，グ
ラフェンに K点と K'点の電子濃度が異なる谷
分極を引き起こす有力な方法となる．ただし，
エネルギーが 2層グラフェンの励起伝導帯あ
るいは価電子帯の領域に入ると，この非対称
な入射角依存性は急激に弱まる． 

磁場中の零エネルギー近傍のランダウ準
位は，単層グラフェンと 2層グラフェンで大
きく異なっている．単層/2層グラフェン境界
付近では，これらのランダウ準位の間でどの
ように移り変わるのかは興味深い問題であ
る．単層/2層グラフェン境界付近での磁場中
のランダウ準位を計算し，サイクロトン軌道
の中心座標が境界付近にあるときには，軌道
位置にほとんど依存しない界面ランダウ準
位が存在することを明らかにした．この界面
ランダウ準位は局所状態密度に大きな寄与
をするため，走査型トンネル顕微鏡等によっ
て観測することが期待される． 

(4) カーボンナノチューブの励起子 

ナノチューブの光スペクトルには電子間
相互作用の効果が顕著に表れることがこれ
までの理論で予言されている．実際，バンド
ギャップが大きく増大し，それにともない励
起子効果も強く，束縛エネルギーはバンドギ
ャップの増加のかなりの部分を占める．その
結果，励起子は相互作用のないときのバンド
ギャップとあまり変わらないエネルギーを
もち，光吸収のほとんどは励起子で決まる． 

ナノチューブを取り巻く環境はさまざま
であり，例えば，通常のバンドルでは回りを
さまざまなナノチューブで取り囲まれ，単離
する場合にも界面活性剤などの誘電物質で
包まれる．そこで，ナノチューブの回り，あ
るいは内部に存在する誘電媒質がバンド構
造と励起子に及ぼす影響について，理論的考
察を行った．その結果，バンドギャップと励
起子束縛エネルギーへの効果がほぼ打ち消
し合い，励起子のエネルギー自身は大きな影
響を受けないことを示した． 

光の電場が軸垂直方向の偏光の場合には
伝導帯と価電子帯の間の非対称性を与える
補正が大きな効果を引き起こし，反電場効果
を受けない励起子準位(暗励起子と呼ばれ
る)が吸収・発光に顔を出す．この垂直偏光
の励起子は環境効果により，暗励起子の相対
強度が大きく変化することを示した． 

2 層ナノチューブでは，通常，外側と内側
のチューブの構造が整合していない．この場
合，各格子点での波動関数の位相が大きく変
化するため，層間の電子遷移が，非整合性に
より相殺しほとんど現れない．しかし，一つ
のチューブに生じた電荷分布によるポテン
シャルにより，他の層でも電荷分布が誘起さ



れ，それによるポテンシャルが元のチューブ
にも影響を及ぼす．この層間遮蔽効果の理論
的考察を行った．その結果，励起子に対する
層間遮蔽効果はバンドギャップと励起子束
縛エネルギーへの効果がほぼ相殺するため
に，非常に小さくなることを示した．さらに，
垂直偏光のスペクトルは層間相互作用によ
り，Fano型の非対称なスペクトルへと大きく
変化することを示した． 
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