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研究成果の概要： 

原子のサイズよりは大きく、一様な物質と見なせるサイズよりは小さな、中間のサイズのナ

ノワイヤーの非一様な伝導現象に関する理論的研究を行った。特に、コアシェル型ナノワイヤ

ーの電気伝導に関する研究では、コアとシェルの部分を構成する物質のエネルギーバンドとは

全く異なる、ほとんど分散をもたないバンドが存在する場合があり、それが電気伝導に大きな

影響を及ぼす可能性があることが理論的に予測された。また、半導体へテロ接合ナノワイヤー

の電気伝導に関する研究では、時間反転的な現象が見られ、これにより、パルス的な波の減衰

を抑えることが可能であることが理論的に示された。 
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１．研究開始当初の背景 

1990 年代からナノチューブやナノワイヤ
ーに関する研究が盛んに行われるようにな
った。これは、原子のレベルから、これらの
物質の性質を研究し解明しようとするもの
である。一方、半導体を用いた量子細線の研
究は 1980年代から行われている。そこでは、
主に有効質量近似を用いたモデルによるア
プローチから研究が行われていた。しかし、
これらの中間のサイズのナノワイヤーに関

する研究はあまり行われていなかった。本研
究を申請する直前の 2003 年には、直径が 2nm
程度のシリコン・ナノワイヤーが作成された
ことが初めて報告された(Ma et al.: Science 
299 (2003) 1874)。このような状況で中間サ
イズのナノワイヤーを研究することは、時宜
にかない意義あるものと思われる。以上のよ
うな背景から本研究を開始した。 
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２．研究の目的 
中間サイズのナノワイヤーに関する理論

的研究を行い、そのサイズのナノワイヤーに
特有な物性を理論的に明らかにする。本研究
で対象とする中間サイズのナノワイヤーで
は、そのサイズが原子スケールに比べて大き
いため、例えば、表面とバルク部分が明確に
区別される。このため、その電気伝導等の現
象では非一様性が現れると予想される。そこ
で特に、ナノワイヤーの伝導現象において非
一様性がどのように表れるかを調べる。本研
究では、中間サイズ・ナノワイヤーの非一様
な伝導現象を理解することを目的とする。 
 
 
３．研究の方法 
本研究は理論的研究である。その研究方法

は主に数値計算による。ナノスケールの電気
伝導の研究では、量子力学を用いた計算を行
った。ただし、原子スケールよりもかなり大
きなサイズである中間サイズのナノワイヤ
ーを対象とするため、密度汎関数法に基づく
第一原理計算は行わず、強結合法（タイト・
バインディング法）による計算を行った。
InAs-GaSb 界面の計算では、そのタイト・バ
インディングのパラメータは、文献(Wei and 
Razeghi: Phys. Rev. B 69 (2004) 085316) に
掲載されているものを用いた。また、InAs の
バンドと GaSb のバンドの相対的な位置は、
文献(Van de Walle: Phys. Rev. B 39 (1989) 
1871)の値を用いて決めた。波束の時間発展
は、時間に依存するシュレディンガー方程式
を数値的に積分することにより求めた。計算
は、主に東京大学物性研究所および同大学情
報基盤センターのスーパーコンピュータを
用いて行った。 
 
 
４．研究成果 
(1) コアシェル型ナノワイヤーの電気伝導 

コアシェル型ナノワイヤーとは、コア部分
を構成するナノワイヤーとそれを覆うチュ
ーブ状のシェルの部分からなる２層構造を
もつナノワイヤーのことである。これまでに
Si-Ge コアシェル・ナノワイヤー(Lauhon et 
al.: Nature 420 (2002) 57)、InP-InAs コア
シェル・ナノワイヤー(P. Mohan et al. : 
Appl. Phys. Lett. 88 (2006) 133105) など
の作成の報告があり、様々な物質の組み合わ
せによるナノワイヤーが作成されるように
なりつつある。本研究では、半導体コアシェ
ル型ナノワイヤーの計算を行った。 

半導体へテロ構造には、さまざまなタイプ
があるが、本研究では特にタイプⅢのヘテロ
構造を対象とした。これは、２種類の半導体
のエネルギーバンドのバンドギャップの位
置がお互いにずれて重なりを持たないヘテ

ロ構造であり、特定のエネルギー領域で、一
方の半導体中では電子的な分散をもち、他方
の半導体中ではホール的な分散をもつ状態
が存在する。このようなヘテロ構造をもつコ
アシェル型ナノワイヤーのワイヤー軸に沿
った電気伝導を考えると、正の群速度をもつ
部分と負の群速度をもつ部分とが共存する
ため、キャリアが電子として振舞うか、それ
とも、ホールとして振舞うかは自明ではない。
おそらく、ナノワイヤーを構成するコアとシ
ェルの部分の体積比率等に依存すると思わ
れる。特に、体積比率が同程度の場合は、電
気伝導がほとんど起こらないことが予想さ
れる。このことを確かめるために、自由電子
的なモデルを用いて、タイプⅢコアシェル型
ナノワイヤーのエネルギーバンドを計算し
た。 
 図１は、コアが電子的、シェルがホール的
な分散をもつコアシェル型ナノワイヤーの
エネルギー分散である。簡単のため、電子の
有効質量とホールの有効質量の絶対値は同
じにしてある。コアの半径は 10aB

*、シェル
の外径は 20aB

*とした。ここで、aB
*はボーア

半径に電子質量と有効質量の比をかけた有
効ボーア半径である。 
 

 
 

図１ 計算より得られたコアシェル型
ナノワイヤーのエネルギー分散。赤い線
がエネルギーバンドを示す。点線は、電
子的なバンドとホール的なバンドが両
方とも存在する領域の境界を示す。 
 
比較のため、一様な媒質からなるナノワイ

ヤーのエネルギー分散を図２に示す。図には
電子的バンドとホール的バンドの両方を示
してあるが、どちらのナノワイヤーの半径も、
コアシェル型ナノワイヤーのコアの部分の
半径と同じく 10aB

*とした。 
図１と図２を比較すると、コアシェル型ナ

ノワイヤーのバンドは、一様なナノワイヤー
のバンドの単なる重ね合わせでは理解でき
ないことがわかる。エネルギーの中心(E=0)
から離れ、状態が存在する境界（図１の点線）
付近にあるバンドは、電子的なバンドとホー



ル的なバンドが交差する点でバンドギャッ
プが開いていると見ることができる。しかし、
エネルギーの中心の部分では、電子的バンド
ともホール的バンドとも全く異なる、ほとん
ど分散をもたないバンドが存在する。フェル
ミ・エネルギーがこの中心エネルギーに近い
バンド中にある場合は、予想されたように電
気伝導率が著しく低下することが考えられ
る。このようなヘテロ構造をもつコアシェル
型ナノワイヤーは現在まだ作成されていな
いが、今後、作成されれば、本研究で得られ
たような物性が見られることが期待される。 

 

 
 

図２ 計算より得られたナノワイヤー
のエネルギー分散。赤い実線は電子的分
散をもつナノワイヤーの分散、青い点線
はホール的分散をもつナノワイヤーの
分散を示す。 

 
(2) 半導体へテロ接合ナノワイヤーの電気
伝導 

本研究代表者は、相補媒質の概念を電子系
へ拡張した(Kobayashi: J. Phys. Condens. 
Matter 18 (2006) 3703)。本研究は、電子系
の動的相補媒質をナノワイヤーに適用した
ものである。 
波が媒質中を移動すると、一般にはその位

相と振幅が変化する。相補媒質とは、変化し
た位相と振幅を回復する媒質のことである。
媒質とその相補媒質のペアの中を通過した
波は、通過する以前と同じ状態に戻る。この
ため、空間が実効的に対消滅したと見做すこ
ともできる。 

相補媒質の概念は、初め、電磁場に導入さ
れたが、その後、電子系に拡張された。自由
電子の相補媒質とは、正孔系であることを示
すことができる。現実の物質で電子と正孔が
存在する系の一つとして、半導体ヘテロ接合
界面が考えられる。そこで、電子・正孔系か
らなる半導体へテロ接合中の電子波の透過
に関する理論的な研究を行い、相補系が現実
に実現できるか否かについて、その可能性を
調べた。電子・正孔系の半導体へテロ界面と
して InAs と GaSb の界面を考え、界面を透過

する電子波束の時間発展を、時間に依存する
シュレディンガー方程式を数値的に解くこ
とにより求めた。電子波の透過の計算は１次
元の計算を行った。これより、ナノワイヤー
中の電気伝導を議論した。 
図３は、計算した波束の時間発展を示す。

初め InAs 中を運動していた波束が InAs と
GaSb との界面に衝突し、GaSb へ透過する部
分と InAs に反射される部分に分かれる様子
が見られる。 
 

 

 
図３ 波束の時間発展。(a), (b), (c), 
(d), (e)の順に時間が経過する。各図の
中心が InAs と GaSb との界面の位置で、
左側が InAs、右側が GaSb である。横軸
の長さは 600nm。 

 
図４は、波束が InAs-GaSb 界面に衝突した

後、充分に時間が経った時刻での波束の様子
を示す。比較のため、同じ初期状態から始め
て、GaSb との界面がなく InAs のみの一様な
媒質中を運動した波束の様子も示してある。
どちらも初期の波束のピークの高さを１と
してある。二つの図を比較すると、界面を通
った波束のピークの振幅はおよそ 0.3である
のに対して、界面のない一様系を運動した波
束はおよそ 0.2 であり、界面を通った方が波
束のピークの高さが高いことがわかる。 
波束とは、多数の平面波の重ね合わせの状

態であるが、電子のような分散をもつ波の場
合は、各平面波成分の速度が一定でないため、
初めは位相が揃い、ある位置に鋭いピークを
もつ波束も時間の経過とともに位相が不揃
いになり、波束のピークの高さは一般に減少
する。図４の結果は、電子－正孔界面を通過
した波束は、一様媒質中を運動する波束より
もピークの高さの減少が少ないことを示し
ている。波は界面を透過する際に散乱される



ため、ピークの高さも減少する。したがって、
通常は、界面を透過した波は、透過しない波
よりもピークの高さが低いはずである。図４
は、通常とは逆の結果を示している。このよ
うな結果が得られる理由は、相補媒質による
波の回復作用である。 

 

 

 
図４ (a) InAs-GaSb 界面に衝突した後
の波束の様子。界面はゼロの位置にある。
(b) InAs のみからなる一様な媒質中を
運動した波束の様子。 

 
 波が回復する様子を直接見るために、波束
のピークの位置と高さとの関係を図５に示
す。InAs-GaSb 界面を透過した波束は、界面
での散乱により、透過直後、ピークの高さが
著しく減少する。しかし、その後ピークの高
さは減少せず、逆にやや増加する。一方、一
様な InAs 中を運動する波束は、単調に変化
し、ピークの高さも単調減少する。このため、
界面からおよそ 90nm の位置で、両者の高さ
が逆転し、その後は通常とは異なり、界面を
透過した波束の方がピークの高い。 

以上の結果より、初め電子系にあった波束
は、その相補媒質である正孔系中に入ると波
束の回復が起こり、その回復の度合いは電子
－正孔界面を透過する際に生ずる反射損失
を補うのに十分であり、その結果、波束は一
様な媒質中を進む場合に比べてより長く生
き残ることがわかった。この結果は１次元系
の計算により得られたものであり、InAs と
GaSb のナノワイヤーのヘテロ接合系では、以
上のような現象が期待される。このような相
補的半導体ナノワイヤー・ヘテロ接合系では
電子波のパルスの振幅の減衰が抑えられ、よ

り遠くへシグナルを送ることができるもの
と思われる。 
 

 
 
図５ 波束のピーク位置とその強度と
の関係。赤い実線は InA-GaSb 界面を透
過する波束、緑の点線は InAs 一様媒質
中を運動する波束を表す。ゼロの位置が
InA-GaSb 界面である。 
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