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１．研究計画の概要 
 
 ナノメートルスケールでの顕著な量子効
果は、今世紀の新物質開発・新デバイス設計
の鍵とされている。本計画研究は、ナノチュ
ーブ・フラーレン複合系を含むナノチューブ
新物質系に対して、伝導現象の詳細解明研究、
密度汎関数法に基づく第一原理電子構造・全
エネルギー研究による安定性予言、さらには
新機能炭素ナノネットワーク物質の設計研
究を展開することにより、ナノエレクトロニ
クス素材としてのカーボンナノチューブ系
に対して定量的かつ総合的な理論研究を推
進することを目標とするものである。 
 
 
２．研究の進捗状況 
 
 半導体ナノチューブに着目し、デバイスに
用いた際に最も重要となる不純物によるキ
ャリアドープについて、電子構造からの定量
的予測研究を展開した。その結果、ホウ素を
置換型不純物として用いることによりホー
ルドープが可能であること、ホウ素ドープの
際に必要なエネルギーは、細いチューブの方
が小さくて済むこと、また、ナローギャップ
半導体に分類されているカーボンナノチュ
ーブにドープする方が、置換に必要なエネル
ギーが小さいこと、さらに、ドープされたホ
ウ素原子は、チューブ壁よりも外側に変位す
ること等、非常に興味深い結果がえられた。
そして、(10,0)ナノチューブという、典型的
な半導体ナノチューブに対して、置換型ホウ

素ドープにより得られる不純物レベルにつ
いてドープ濃度依存性から定量的な予測研
究を展開した結果、約 0.2eV のイオン化エネ
ルギーを持つレベルが出現することを見出
した。 

他方、窒素ドープでは、細いチューブの伝
導帯を構成する電子状態の特異性から、その
不純物状態が空間的に大きく広がる場合が
あることが判明した。これは、細いチューブ
において、自由電子的状態のエネルギーが大
きく低下し、ギャップ中にまで下りてくるこ
とが原因である。その様な場合、不純物準位
がギャップ中の浅い位置に現れることも判
明した。カーボンナノチューブにおいて電子
をキャリアとするｎ型半導体を構築する際、
その直径により多様な性質が現れることを
示す結果であり、大変興味深い。さらに、ナ
ノデバイスの配線材料として着目される金
属ナノチューブの典型であるアームチェア
ナノチューブに関して、その電子物性の基本
物理量である仕事関数の予測研究を展開し
た。そして、グラフェンの仕事関数値よりも、
アームチェアナノチューブの仕事関数の値
の方が、直径によらず常に少し大きな値を取
ることを見出した。 
 
 
３．現在までの達成度 
 
① 当初の計画以上に進展している。 
 
 上述の通り、カーボンナノチューブのエレ
クトロニクス応用に非常に重要となる、半導



体ナノチューブにおけるドーピングの電子
構造変化を解明したことから、上記①の達成
度と判断される。 
 
 
４．今後の研究の推進方策 
 
 最近、カーボンナノチューブと並んで、炭
素一原子層からなるグラフェン系の研究が
内外で精力的に進められている。ナノカーボ
ン系として、グラフェンとナノチューブの比
較研究が非常に重要となっており、当計画研
究でも、その点に着目した上で、デバイス応
用に向けた両者の比較研究の展開を進める。 
 さらに、ナノカーボン系特有の新たな原理
に基づくデバイスの可能性探索も、今後の重
要な推進課題と位置づけられる。 
 
 
５. 代表的な研究成果 
（研究代表者、研究分担者及び連携研究者に
は下線） 
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