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研究成果の概要（和文）：異種原子層からなる界面、回転積層グラフェン、２層カーボンナノチューブなど、非整合な
結晶構造が接する複合系における物性理論を構築し、その電子構造、磁場効果、光物性を調べた。回転積層グラフェン
２層系、グラフェン-hBN複合系における電子状態計算および光吸収スペクトルの計算を行い、特に磁場中においては、
電子は磁場とモアレ模様両方から影響を受けて非常に複雑な運動をし、スペクトルにHofstadter蝶と呼ばれるフラクタ
ル構造が生ずることを理論、実験両面から明らかにした。

研究成果の概要（英文）：We theoretically studied the basic electronic properties of a wide variety of 
misoriented atomic layers, including graphene, boron-nitride and also multi-wall carbon
nanotubes. We developed an general effective theory to extract the relevant moire super-period by an 
appropriate coarse-graining process, and calculate the energy band structure, Landau level spectrum in 
magnetic field and the optical absorption spectra. In magnetic field, particularly, we found that the 
electron motion becomes highly complicated due to the co-existence of the cyclotron motion and periodic 
superstructure, giving rise to the fractal energy spectrum called Hofstadter’s butterfly. We demonstrate 
that moire superlattices arising in bilayer graphene coupled to hBN provide a periodic modulation with 
ideal length scales of the order of 10nm, and confirm the evidence of their recursive structure in the 
transport measurements.

研究分野：物性理論
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様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９、Ｚ－１９（共通） 

１．研究開始当初の背景 
グラフェンは炭素原子 1層からなる 2次元
結晶である。その電子構造は母体となる 3
次元物質グラファイトとは大きく異なるた
め、3 次元系では見られなかった様々な特
異な現象が観測され、その研究が爆発的に
広がった。グラフェンに続いて他の物質で
新しい原子薄膜（厚さが原子 1～数個分の
薄膜）を探す動きが始まっている。MoS2, 
NbSe2, Bi2Sr2CaCu2Ox といった層状物質
で安定な原子薄膜が得られることが示され、
また最近では ZnO, BN といった酸化物、
窒化物、さらにトポロジカル絶縁体である
BiSe系の薄膜も作成されている。グラフェ
ン同様薄膜なので電場による電荷注入が可
能で、また微細加工によるナノ構造作成も
可能であり、次世代エレクトロニクス材料
としても大いに期待される。これら物質系
の研究は、グラフェンを超え原子薄膜２次
元系という新しい固体物理分野に発展する
と予想され、その系統的な基礎理論研究を
世界に先駆けて始めることは、今後の実験
的、応用的発展のためには極めて重要であ
る。 
 
２．研究の目的 
この研究計画の目的は、様々な原子薄膜物
質の量子物性についての系統的な理論を確
立し、新たな物性や機能を探究、創成する
ことである。 
(1) 原子薄膜の電子構造を理解する――層
数、エッジ効果 
原子薄膜の電子構造を記述する基礎理論を
確立する。薄膜物質は層の数に依存して物性
が劇的に変化することが大きな特徴である。
一般の原子薄膜でこのような系統的な電子
構造解析を行うことは物性解析への最初の
ステップとなる。 
(2) 電気伝導を明らかにする――原子薄膜
エレクトロニクスの基礎の確立 
原子薄膜が示す電気伝導特性、量子干渉効果、
量子ホール効果を明らかにする。原子薄膜の
母体となる３次元物質には金属（グラファイ
ト）、半導体（BN,ZnO,MoS2）、トポロジカル
絶縁体（BiSe 等；表面状態を伴う特殊な絶縁
体）があり、それを反映して薄膜系も全く異
なる伝導特性や干渉効果を持つと期待され
る。エネルギーギャップの開いた半導体型の
原子薄膜では電界効果で電流の on/off が可
能でありトランジスタ等の応用上重要であ
る。究極的には異なる薄膜を組み合わせた原
子薄膜エレクトロニクスへと発展すること
も期待される。 
 
３．研究の方法 
研究対象と研究方法： 
・物質：金属（グラフェン）、半導体（ZnO, 
BN,MoS2 等）、トポロジカル絶縁体（BiSe,BiTe

等） 
・現象：電子構造、電気伝導、光物性、軌道
反磁性、バレートロニクス 
・方法：有効質量近似に基づく基礎理論の構
築＋海外実験グループとの連携研究 
 
研究年次計画： 
ステージＩ（1年目）：原子薄膜の電子構造を
記述する理論の構築 
ステージ II（1-2 年目）：電気伝導・光物性
の理論／バレー依存の物性の探究 
ステージ III（2-3 年目）：バレートロニクス
の基礎理論確立／巨大反磁性物質の探究 
 
1 年目（平成 24 年度）： 
・原子薄膜の電子構造を記述する基礎有効理
論を構築する。 
電気伝導・光物性の理論解析の開始。 
・海外研究グループとの連携の立ち上げ 
2 年目（平成 25 年度）： 
・原子薄膜の電気伝導理論・光物性理論の確
立 
・バレートロニクスへの取り組み 
・海外実験グループとの連携強化：理論への
フィードバック 
3 年目（平成 26 年度）：研究の総括 
・原子薄膜バレートロニクス理論の確立、電
子デバイス、光デバイスの提案 
・巨大反磁性効果。常温完全反磁性を持つ積
層物質の設計 
・研究成果の発表（国内・国際会議） 
 
４．研究成果 
 
(1) 非整合原子層膜の物性理論―モアレ積
層 2 層膜、2 層カーボンナノチューブ、準結
晶  
グラフェンに続く新たな 2 次元物質として
MoS2 をはじめとする遷移金属カルコゲナイ
ド、hBN（六方晶窒化ホウ素）、黒リンなど様々
な原子層膜が実現され、またそれらを組み合
わせた複合系が注目を集めている。異なる原
子膜を重ねた系では格子の周期が一致しな
いのでいわゆるモアレ干渉模様を生じ、それ
がしばしば電子状態に大きな影響を与える
（図１）。 
 

 
図１：グラフェンのモアレ積層２層膜 



 
この非整合な２次元結晶の物理に着目し、そ
の電子状態を求める手法、及びそれがもたら
す物理現象に関して幅広く研究を行った。非
整合結晶構造では互いに重なる結晶の間で
共通の周期が存在しないため、全体としては
非周期系となる。このため結晶周期に依存し
た従来の固体物理学の基本法則が適用でき
ないという困難が存在する。これを解決する
ため、我々は適切な疎視化によってモアレの
周期のみを取り出す有効理論を確立し
[2,14]、それを様々な具体的な非整合系に適
用した。まず最も単純なモアレ系である回転
積層したグラフェン２層系における電子状
態計算および光吸収スペクトルの計算を行
った[5,9,14]。特に磁場中においては、電子
は磁場とモアレ模様両方から影響を受けて
非常に複雑な運動をし、スペクトルに
Hofstader 蝶と呼ばれるフラクタル構造が生
ずることを明らかにした（図２）。これは非
整合積層膜が単独の原子層と大きく異なる

性質を持つことを示す重要な成果である。 
 
 
図２：モアレ積層２層グラフェンにおける磁
場中の電子スペクトル。 
 
グラフェン-hBN 複合系は異種物質からなる
非整合系の中で最も代表的なものである。
我々は上記の２層グラフェンの研究の方法
に基づきグラフェン-hBN２層系の電子状態
と磁場中の量子ホール効果を調べ、モアレ構
造が電子の振る舞いに決定的な影響を与え
ることを示した[5]。hBN は非常に平坦な結晶
面を持つ基板として原子層の実験で幅広く
使われており、この結果はそれらの実験に対
してモアレ相互作用の重要性を示す結果で
ある。 
 
(2)２層カーボンナノチューブの理論 
モアレ積層系の有効理論の適用範囲は２次

元系にとどまらない。原子面が非整合に重な
った物質としては、以前より２層カーボンナ
ノチューブ(CNT)が知られていた。CNT はグラ
フェンを筒状に丸めたものであり、２層 CNT
は直径の異なる二つのCNTが同軸で重なった
構造をとる。内外のチューブの原子構造は特
別な場合を除いては非整合であり、そのよう
な場合電子状態が実際にどのようになるの
かわかっていなかった。我々は上述モアレ相
互作用の理論を２層 CNT に適用することで、
層間の相互作用がそれぞれのナノチューブ
の性質を大きく変えてしまうことを明らか
にした。[4] 具体的には、二つの CNT の結晶
構造の関連性によって、半導体チューブが金
属に変化したり、また金属のチューブだった
ものが量子ドットの集合体になり電子の伝
導性がほとんど失われたりする。これらは決
して珍しい現象ではなく、前者はアームチェ
アと呼ばれる構造からわずかにずれた時、ま
た後者はジグザグ構造からわずかにずれた
時に生じることが明らかになった。 
 
(3) グラフェン―hBN系におけるHofstadter
スペクトルの実現 
(Columbia University, MIT との共同研究) 
前述の Hofstader 蝶は、磁場下の周期構造に
見られる一般的現象として 1970 年代に理論
的に予言されたが、観測に必要な長周期を持
つ現実の物質がなかったために、現在に至る
まで見つかっていなかった。我々の理論研究
が示したように、モアレ系は 10nm 以上の長
くかつ正確な周期構造を持つ自然の物質で
あり、Hofstadter 蝶が現実的な磁場の大きさ
で実現可能となる。我々はコロンビア大学の
C. Dean, P. Kim らとの共同研究で、磁場中
の２層グラフェン-hBN 系におけるホール伝
導度測定を行い、その電子構造と量子化ホー
ル伝導度の値を理論計算と照らし合わせる
ことで、Hofstader 蝶のフラクタルギャップ
であることを証明した[13]（図３）。これは
40年来待たれていたHofstader蝶の最初の実
験的実現となった。次いでMITのA. Young, P. 
Jarillo-Herrero らとの共同研究において、
単層グラフェン-hBN系におけるHofstader蝶
の観測に成功した[12]。 

 
図３：グラフェン-hBN 系で測定された電気伝



導度の密度図。[13] 
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