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研究成果の概要（和文）： 

窒化ホウ素ナノチューブ（BNNT）の，軸方向引張/圧縮変形および半径方向扁平変形に伴
う電子構造変化を，第一原理計算を用いて解析した．その結果，扁平変形は，軸方向変形
に比べて，BNNTのバンドギャップ（ギャップ 0：導体，ギャップ小：半導体，ギャップ大：
絶縁体）を大きく変化させることが明らかとなった．また，扁平変形によるバンドギャッ
プ変化は，BNNTのチューブ直径と層数に強く依存することも明らかとなった． 
 
研究成果の概要（英文）： 

Electronic changes in boron nitride nanotubes (BNNTs) subjected to axial tension 
and compression and radial flattening have been investigated using first-principles 
calculations. It is found that a flattening leads to the larger change in band gaps 
of BNNTs than an axial deformation. It is also found that flattening-induced band 
gap changes depend strongly on tube diameters and the number of walls of BNNTs. 
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１．研究開始当初の背景 

窒化ホウ素ナノチューブ(BNNT)は，直径が
ナノメートルオーダーの円筒状の材料であ
り，その構造は，カーボンナノチューブ(CNT)
の炭素原子を窒素原子とホウ素原子により
交互に入れ替えたものとなっている．CNTは，

グラフェンシートを丸めたものと考えるこ
とができ，丸める方向(カイラリティー)や直
径により電気的特性が変化する．一方，BNNT
は，カイラリティーや直径に依存せず絶縁体
となることが知られており，金属ナノワイヤ
ーや CNTの被覆材としての応用が期待されて
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いる． 
 しかし，近年，BNNT が曲げ変形すると，絶
縁体から半導体へとその電気的特性が変化
し，電流が生じるという実験結果が報告され
ている．この事実は，BNNTをナノ被覆材とし
て利用するにあたり問題となる一方で，変形
制御により BNNT をナノ電子デバイスとして
応用できる可能性を示唆している．したがっ
て，BNNTにおける変形誘起電流発生機構を明
らかにすることが求められている． 
 BNNTは，チューブ全体の大きさに対して 1
つの原子が占める割合が高く，原子配置・電
子分布のわずかな変化がその特性に大きく
影響する．したがって，電流発生機構を明ら
かにするためには，原子・電子レベルからの
検討が必要となる．これを実験的に行うこと
は不可能であるが，量子力学に基づく第一原
理計算を用いれば可能となる．しかし，BNNT
の第一原理変形解析は，単層 BNNT を対象と
したものがごく尐数行われているのみであ
り，実際に合成されたものの大多数を占める
多層 BNNTについては解析が行われていない．
そのため，BNNTにおける変形誘起電流発生機
構の詳細は未だ不明である． 
 
２．研究の目的 

 本研究では，BNNT における変形誘起電流発
生機構を，量子力学に基づく第一原理計算を
用いて原子・電子レベルから明らかにするこ
とを目的とする．とくに，多層構造が BNNT
の電気的特性に及ぼす影響を検討する． 
 

３．研究の方法 

 解析は，単層（SW）として(5,0)，(13,0)，
(21,0)の 3つ，二層（DW）として(5,0)@(13,0)
と(13,0)@(21,0)の 2つ，三層（TW）として
(5,0)@(13,0)@(21,0)の 1つを対象とした．
図 1は，(13,0)@(21,0)DWBNNT の解析モデル
を示す．シミュレーションセルの中央にチュ
ーブを配置し，全方向に周期境界条件を適用
した． 
 軸方向変形解析は，軸方向セルサイズを増
減させることにより行った．扁平変形解析は，
チューブを挟む 2つの仮想壁間距離を減尐さ
せることにより行った（図 2）．  
 解析には，密度汎関数理論に基づく第一原
理計算を用いた．平面波基底ウルトラソフト
擬ポテンシャル法を採用し，交換相関項は
Perdew-Wang による一般化勾配近似により評
価した．平面波のカットオフエネルギーは
350 eV とした．構造緩和計算の際の k 点は，
Monkhorst-Packの方法に基づき 1×1×4とし
た．構造緩和計算後，ブリルアンゾーンのΓ
-Ｘ間を 30分割し，エネルギーバンドを計算
した． 
 
 

 
４．研究成果 
(1) 軸方向変形および扁平変形により，伝導
帯下端（CBM）のエネルギーが変化したのに
対して，価電子帯上端（VBM）のエネルギー
はほとんど変化しなかった．すなわち，BNNT
のバンドギャップ（CBM と VBM のエネルギー
差）の変化は，CBM の電子状態に支配されて
いる． 
 
(2) 軸方向変形では，引張ひずみの増加に伴
い BNNTのバンドギャップは線形的に減尐し，
その減尐量はチューブ直径および層数にほ
とんど依存しなかった．また，軸方向変形に
よるバンドギャップの変化量は，扁平変形に
よる変化量に比べて小さかった． 
 
(3) 扁平変形による BNNT のバンドギャップ
変化は，その層数およびチューブ直径に依存
する（図 3）．単層では，扁平変形に伴い単調
減尐し，チューブ直径が小さいほどその減尐
量は大きい．多層では，バンドギャップの増
減の仕方は 2 通りに分類される．1 つは単層
と同様に単調減尐し，もう 1 つは増加した後
減尐する． 

図１ (13,0)@(21,0) DWBNNT の解析モデル 

図 2 BNNTの扁平変形解析 



 

 

 
(4) 扁平変形による BNNT のバンドギャップ
の減尐は，湾曲部に位置する隣接ホウ素原子
間で CBMの電子密度分布が重なり合い（図 4），
CBM のエネルギーが低下するためである．チ
ューブ直径が小さいほどこの重なりは強く，
CBMのエネルギー低下も大きくなる．これが，
単層 BNNT において直径が小さいほどバンド
ギャップの減尐量が大きい理由である． 
 
(5) 扁平変形を受ける多層 BNNT のバンドギ
ャップの増減の仕方を 2つに区分する因子は，
最内層のチューブ直径である．直径が大きい
場合（case 1）は，最内層で単層と同様の電
子構造変化が生じるためバンドギャップは
単調減尐する．直径が小さい場合（case 2）
は（図 5），変形初期に最内層から 1 つ外側の
層に CBM の電子密度分布が移動し，局在が解
けるため CBMのエネルギーは増加する．移動
後は湾曲部で分布が重なるため，CBM のエネ
ルギーは低下する．これが，case 2 における 
バンドギャップ増減のメカニズムである． 

 
(6) 曲げ変形した BNNT（研究背景参照）にお
いて電流が生じたのは，局所的に扁平変形し
たことが支配的要因である可能性が高い．そ
の BNNT は多層であり，最内層チューブ直径
は本研究で対象としたものよりも大きいこ
とが電子顕微鏡により確認されている．すな
わち，上記 case 1 に相当する． 
 
(7) 以上をまとめると，①BNNTをナノ絶縁被
膜として利用する際には，設計上出来る限り
直径が大きい単層 BNNT を用いる，②最内層
の直径が小さい多層 BNNT を用いて扁平変形
を与えることにより，バンドギャップを増減
し，ナノ電子デバイスとして利用できる，と
いう知見が得られた．本成果は，BNNT を利用
する際の設計指針を与えるものである． 
 

図 3 扁平変形による BNNTのバンドギャップ
の変化 

図 4 単層 BNNTの CBMの電子密度分布 

図 5 三層 BNNTの CBMの電子密度分布 
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