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研究成果の概要（和文）：この研究ではナノ構造があるグラフェンの電気伝導、電子状態などを有効質量理論による解
析的な手法および時間依存密度汎関数法によるシミュレーションにより理論的に研究した。主な成果は次の通りである
。
扁平したカーボンナノチューブの電子状態を調べ、ナノチューブのカイラリティ、層間のずれ依存性を明らかにした。
グラフェンのバレーホール効果の不純物散乱による増強を示した。極性を持つ層状材料に光学フォノンを誘起すること
で、各層に動的双極子を発生し、層間引力増強にいたる可能性を見出した。

研究成果の概要（英文）：In this project, we studied electronic transport and states in graphene with nano 
structures. We studied analytically within effective-mass theory and numerically by first-principles 
time-dependent density functional theory.Main results are followings.
Electronic states of flattened carbon nanotubes were studied, depending on chirality and displacement. 
The valley Hall conductivity is much enhanced as compared to that in the ideal case without scatterers, 
and remains appreciable in the presence of large disorder. We have also shown that the optical phonon can 
enhance the dipole-dipole attraction of polar-compound layered materials, resulting in significant 
reduction of the interlayer distance.

研究分野：物性理論

キーワード： グラフェン　有効質量理論　電気伝導　電子状態計算
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１．研究開始当初の背景

グラフェンは独特な電子状態を持つ新しい 2
次元電子系である。2004年にグラフェンの単離
方法が発表されて以来、2010年のノーベル物理
学賞の受賞など世界的に注目され急速に研究が

進んでいる。有効質量理論において、電子の運

動はニュートリノに対する 2行 2列のWeylの方
程式で記述され、電子状態は線形エネルギー分

散で特徴付けられる。また、カーボンナノチュー

ブ上の電子の運動は、周期境界条件の下でグラ

フェンと同じWeyl方程式で記述される。
太い単層カーボンナノチューブには円筒形だ

けでなく、図 1に示す扁平した安定構造が知られ
ている。最近、液相中で多層カーボンナノチュー

ブから内層を引き抜く方法により、高品質な扁

平したカーボンナノチューブが得られている。ま

た、アニールしたグラファイトにおいて、閉じ

た端と AA積層した２層グラフェンからなる構
造が報告されている。これら、扁平したカーボ

ンナノチューブと閉じた端を持つ 2層グラフェ
ンは理論的に同じモデルを用いて解析できる。

また、これまでの研究により 1層、2層グラフェ
ン境界の電気伝導は谷分極し、バレーフィルタ

となることを示してきた。

一方、グラフェンに代表される層状物質の凝

集力はファンデアワールス力として説明されて

おり機械的な加圧や層間への物質挿入による変

更が可能である。従来、高強度レーザー照射に

より凝集系の結合破壊や層状構造の解離が起こ

ることはよく知られている。

２．研究の目的

本研究では、グラフェンなどトポロジカルに

特異な 2次元系の電子状態など量子物性を理論
的に研究し、メゾスコピック現象の解明を目的

とする。特に、扁平したカーボンナノチューブ

は、グラフェン・リボンに比べ、端構造にダング

リングボンドなど揺らぎのない新たな量子細線

として注目される。そこで、２層グラフェンと

カーボンナノチューブの中間の構造を持ち、ダ
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図 1: 扁平したカーボンナノチューブの模式図

ングリングボンドのない量子細線としてその電

子状態を明らかにする。１層、2層グラフェン
境界で谷分極伝導を予言したこれまでの研究を

発展させ、多層グラフェンの原子層境界におけ

るバレー分極伝導の層数依存性、境界の結晶構

造依存性を明らかにする。さらに、光学フォノ

ン励起による極性を持つ層状材料（ヘキサゴナ

ル窒化ホウ素）の層間距離変調を探索し、原子

層材料の新規物質相実現の理論的予言を目的と

する。

３．研究の方法

有効質量方程式の方法を用いて、扁平したカー

ボンナノチューブの電子状態を調べる。扁平し

たカーボンナノチューブは、ナノチューブから

出発し、層間の相互作用を取り入れるモデルで

取り扱う。一方、閉じた端を持つ２層グラフェ

ンと見なすこともできる。そこでは層間相互作

用がある 2層グラフェンの中央部分と、曲率が
ある単層グラフェンの端部分を境界条件で接続

する。同様にして、多層グラフェンの層欠陥に

おける境界条件を有効質量近似で導く。これら

の電子状態および電気伝導を有効質量近似の範

囲で調べる。また、時間依存密度汎関数法を用

いた数値シミュレーションにより、レーザーを

照射した原子層物質のダイナミカルな挙動を調

べる。

４．研究成果

以下に主な研究成果を概説する。

（１）扁平したナノチューブを有効質量近似の

方法で取り扱った。有効質量近似で面間の相互

作用は有効ポテンシャルとして表されるが、そ

のフーリエ変換の最大項だけ考えても、良い近

似となっている事を示した。図 2に有効ポテン
シャルの最大項のカイラル角依存性を示す。こ

こでナノチューブの円周の長さ Lはほぼ一定で

ある。有効ポテンシャルの谷間成分はジグザグ

型のナノチューブで非常に大きくカイラル角と

共にすぐに減衰する。一方谷内成分は肘掛椅子

型付近で大きく比較的ゆっくり減衰するが、カ

イラルナノチューブでは両者とも無視できるほ

ど小さい。

これに対応して電子状態はカイラルナノチュー

ブでは層間相互作用の効果は非常に小さくエネ

ルギー分散は元のナノチューブとほとんど変わ

らない。一方、肘掛け椅子型およびジグザグ型
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図 2: 有効ポテンシャルのカイラル角依存性

ナノチューブが扁平した場合、扁平した領域の

構造によりエネルギー分散は大きく変化する。

（２）後者を詳しく調べるため、扁平したカーボ

ンナノチューブを閉じた端を持つ 2層グラフェ
ンと見なした解析を行った [1]。2層のずれを変
えたときのエネルギー分散の大きな変化は、2層
グラフェンのバンド構造の変化に対応している。

ほぼ線形の分散関係が、AA積層と半周期構造
の肘掛け椅子型のカーボンナノチューブ、そし

て AA積層した金属的ジグザグ型ナノチューブ
の場合に示された。それ以外の場合は、扁平し

たカーボンナノチューブの分散関係は 2層グラ
フェンのエネルギーを量子化したものとして理

解された。閉じた端での主要な波動関数の接続

がこの量子化条件を決定的する。

一例として、肘掛け椅子型のカーボンナノチ

ューブが AA積層するよう扁平した場合の電子
状態を図 3 に示す。ほぼ線形の分散関係は、2
層グラフェンの場合と異なり図の左側だけに現

れ、右側の対応する状態は境界条件を満たさな

い。また、平らな領域の長さにより、ほぼ線形

の分散関係は波数方向にAA積層の−γ1/γから

カーボンナノチューブの 0までシフトする。
（３）層数の異なるBernal積層した多層グラフェ
ン間の境界における電子の透過を有効質量方程

式の方法を用いて調べた。単層ー２層グラフェ

ン境界で示された谷分極伝導は、N 層とN + 1
層グラフェン境界においても示され、層数の偶

奇性に対応した電気伝導度の振動を示すが、そ
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図 3: 肘掛け椅子型のカーボンナノチューブが
AA積層するよう扁平した場合のK点付近の電
子状態例。

の振動は層数の増加と共に小さくなる。多層グ

ラフェンの谷分極伝導は、境界の原子構造に非

常に強く依存し、ジグザグ型で強く肘掛け椅子

型で弱いことを示した。

（４）グラフェンのバレーホール伝導率を自己無

撞着ボルン近似により調べた。バレーホール伝

導率は不純物ポテンシャルがあるときに増強さ

れ、大きな乱れがあっても観測が期待されゼロエ

ネルギー付近に 2重ピークとして現れる。この
事を電場をかけた 2層グラフェンおよびギャップ
の開いた単層グラフェンの場合について示した。

（５）時間依存密度汎関数法を用いたシミュレー

ションにより、電子励起を引き起こす周波数に

近い周波数を持つ光を定常的に照射し、原子核

周りの電子雲の振動を誘起することにより、希

ガス原子間の動的双極子引力を増強できること

を理論的に示した。さらに、その考えを電子励

起の代わりにフォノン励起に適用することで、

極性を持つ層状材料（ヘキサゴナル窒化ホウ素）

に光学フォノンを誘起することで、各層に動的

双極子を発生し、層間引力増強にいたる可能性

を見出した。この研究は 2次元新物質における
層状距離制御の新たな方法として赤外レーザー

照射を提唱し、実験的研究の新たなテーマを提

供するものである。

（６）グラフェンナノリボンの光物性の再検討も

行った。従来の理論的研究では光吸収スペクト

ルと言った静的な性質が主であったが、光を入
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射した際の光電場のグラフェンナノリボン付近

での動的変調などを主に調べた。シミュレーショ

ンでは、紫外光がグラフェンナノリボンを通る

と、その強度がテラヘルツ周期で変調されるこ

とを示した。変調された紫外光を光伝導特性を

持つ半導体に当てると半導体内にテラヘルツ周

期で変調された光電流が流れるため、それをア

ンテナに流すとテラヘルツ波の発振が可能にな

ると予想した。これにより、有機物質の特定や

生体観察などに利用できるコンパクトなテラヘ

ルツ波発振素子を提案し、特許を出願した。
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