
 

様式 C-7-2 

自己評価報告書 

 

平成２２年 ４月１４日現在 

 

 

 

 

 

 
 
 
 
 
 
研究分野：複合新領域 
科研費の分科・細目：ナノ・マイクロ化学・ナノ材料・ナノバイオサイエンス 
キーワード：ナノチューブ 
 
１．研究計画の概要 
本研究では、量子論に基づく全エネルギー計
算の手法を用いて、新奇ナノチューブの物質
設計と物性解明、ならびにナノチューブ/異
種物質界面の物性解明を目的としている。特
に、ネットワーク形状の制御による、ナノチ
ューブ状物質における新奇物性発現の可能
性探索と、種々のナノチューブハイブリッド
構造の安定性と物性解明を行う 
 
２．研究の進捗状況 
当該特定領域研究の実験グループとの密な
コラボレーションのもと、実験的に示された
種々の CNT 電子物性変調、新奇 CNT 構造体に
対する基礎物性の解明を行った。また、新奇
ナノ構造体の理論的設計も併せて行い、実験
的に目指すべきナノ構造の提示をした。とり
わけ、デバイス応用において本質である絶縁
体基板上の CNTに対して精密な電子状態計算
を行い、吸着による電子状態の変調が生じる
ことを明らかにし、デバイス応用において、
基板の影響が決して無視できないことを明
らかにした。また、種々の分子の CNT 内空隙
への挿入により、CNT のバンドギャップが変
調されることを示し、その機構を明らかにし
た。この事はCNTの内部空間の制御によりCNT
デバイス特性の制御が可能であることを示
したものである。さらに、キャップ構造を有
する CNT においては、そのキャップに存在す
る５員環により、本質的にキャップ近傍にお
いて電気双極子モーメントが誘起され、その
大きさが水の分極と比して決して無視でき
ない大きさであることを示した。以上の結果
は何れも、CNT と広義な異種物質との複合構
造体であり、複合構造故に生じる新奇物性で

あることから、デバイス応用においてこれら
広義複合構造体の物性解明、制御が重要であ
ることを示したものである。 
 
３．現在までの達成度 
②おおむね順調に進展している。 
（理由） 
平成２１年度までの研究期間においては、当
初の研究目的、研究計画・方法からの大幅な
逸脱、遅延もなく、ほぼ計画通り研究遂行が
なされた。当初実施計画にありながら、実施
に至らなかったテーマとして、ナノチューブ
／金属複合構造体の物性解明と新奇ナノチ
ューブ状物質の電子伝導特性の解明がある。
前者に関しては、絶縁体／ナノチューブ複合
構造体の物性解明に当初見積もりより多く
の時間を割かれたために実施が出来なかっ
た。 
 
４．今後の研究の推進方策 
金属／ナノチューブ複合構造体の電子物性
の解明を行う。特に、金属／ナノチューブ界
面の基礎物性の知見の蓄積を行う。また、ナ
ノチューブ、ナノチューブ複合構造体におけ
る熱伝導、電子伝導に対するシミュレーショ
ンを行い、電子伝導チャネルとしてのナノチ
ューブの総合的特性の解明をする。 
 
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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