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１．研究計画の概要 
 
有限バイアスを印加したナノスケール・キャ
パシタの特性を計算・予測するため、 
（１）量子力学の第一原理に立脚した、高精
度かつ低コストのシミュレーション手法を
確立する。 
（２）この手法を用いて半導体・有機分子結
晶から遷移金属酸化物にいたるまで、様々な
物質を材料としたナノキャパシタの、様々な
形状・様々な幾何配置における特性を明らか
にする。得られた特性と系の原子・電子構造
を関連付けて理解してゆくことにより、広く
ナノデバイスの設計指針となる普遍的な物
理・知見を抽出する。 
（３）最終的には、意図する特性を備えたナ
ノキャパシタをデザインし、その新奇な特性
の発現をシミュレーションによって実証す
ることを、目標としている。 
 
２．研究の進捗状況 
 
（１）電極間に誘電体を挟んだナノキャパシ
タの電子構造と電気容量の相関を、第一原理
計算を用いて解析した。具体的には、三重壁
のカーボンナノチューブ(8,0)@(17,0)@(26,0)
の、同軸円筒型キャパシタとしての特性を計
算した。バンドギャップが小さい内側および
外側のチューブは電極として振る舞い、中間
のチューブはバンドギャップが大きい為に
電極間の誘電体として振る舞うことを明ら
かにした。CNT１層の誘電率は電子状態の閉
じ込めを反映して、グラファイト結晶のｃ軸
方向のものよりも小さい事が分かった。又、
電極に蓄えられた電荷と誘電体の誘電分極

電荷は空間的に重なるため、蓄積電荷の量を
空間積分の方法で求めることはできず、各電
極のバンド充填数でカウントする必要があ
ることを明らかにした。 
（２）ナノキャパシタにおいてスピン自由度
がもたらす新機能の発現を第一原理計算の
立場から提唱した。具体的には、ある種の格
子欠陥を含むカーボンナノチューブを電極
としたキャパシタに、正方向バイアスを印加
した時、電荷が蓄積されると同時に、格子欠
陥がスピン分極することを見出した。一方、
負方向のバイアスを印加した場合には、スピ
ンの分極は誘起されなかった。これらの結果
は、カーボンナノチューブのミクロな電子構
造から理解可能であった。Pd 薄膜を電極と
した場合には、欠陥が存在しない場合におい
てもバイアスの印加でスピン分極が誘起さ
れることを見出した。これらの「スピン・キ
ャパシタ」は、スピントロニクスへの応用が
期待できるという点において、重要である。 
（３）ナノキャパシタに欠陥がある場合の挙
動の解析を、現在も推進中である。具体的に
は、h-BNシート中の欠陥や Si結晶中の原子
空孔Ｖ１０の電子状態計算を進めており、大
きな電子格子相互作用の存在を明らかにし
つつある。 
 
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：電極間の誘電体・スピン自由度に関す
る研究はほぼ予定通りに進展しているが、欠
陥に関する解析には、なお努力を要する。欠
陥を含むナノ構造体は原子数が多く、計算に
時間がかかることが理由であり、実空間法の
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利用やウルトラソフト擬ポテンシャル法と
の融合など、時間短縮のできるキャパシタン
ス計算コードを構築することが、今後の研究
発展のために不可欠であると考える。 
 
４．今後の研究の推進方策 
 
（１）並列計算機の機能を最大限に引き出す
ことのできる実空間法のコードを出発点に、
電子状態計算の精度を維持したまま計算量
を少なくすることのできる擬ポテンシャル
（ウルトラソフト型）を実装し、これにより、
欠陥を含む系など、大規模な系に関する電子
状態計算とキャパシタの解析を進める。 
（２）キャパシタに電圧を印加した場合の電
界ドープと化学ドープの競合に関する計算
を進めたい。この場合にも系の原子数は膨大
なものになるため、（１）の作業を優先しつ
つ進めてゆく。 
 
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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