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研究成果の概要（和文）：グラフェンは炭素原子１個分の厚さを持つ膜状の炭素材料であり、グラフェンを直径
がナノメートルほどの円筒状にした炭素材料がカーボンナノチューブである。長さが有限のカーボンナノチュー
ブの格子振動においては末端に局在した格子振動が存在することが知られていた。本研究では局在した格子振動
とそのトポロジカルな性質に着目し、面直方向の変位の動力学行列とK点近傍における電子系のハミルトニアン
の等価性、面直フォノンのバンドギャップのカイラリティ依存性、群論に基づいた微小ギャップの曲率やカイラ
ル角依存性などについて議論し、またバネモデルによる数値計算により格子振動の解析を行なった。

研究成果の概要（英文）：Graphene is a one-atom thick layer carbon material, and carbon nanotubes are
 a sheet of graphene rolled into a hollow cylinder with diameter of about 1 nanometer. It has been 
known that localized lattice vibrations exist at the end of a carbon nanotube of finite length. In 
this research, we focus on the localized lattice vibrations and their topological properties.  We 
discuss that equivalence of the dynamical matrix of out-of-plane displacement and pi-electron 
Hamiltonian, chirality dependence of the band gap of out-of-plane phonons, and curvature and chiral 
angle dependence of small gaps based on group theory. Additionally, we calculate lattice vibrations 
using a force-constant model. 

研究分野： ナノ構造物理

キーワード： ナノカーボン　フォノン　トポロジカル物性

  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
本研究の研究成果はカーボンナノチューブを始めとしたトポロジカルな性質に由来するフォノンの解析において
有用な指針となることが期待される。解析の各ステップにおいて、群論による結果と照らし合わせながら解析を
進められるということは、曲率を取り込むような煩雑な摂動計算において有益な羅針盤となると期待される。ま
た、フォノンのトポロジカルな性質に関する基礎研究だけではなく、フォノンが関与する熱伝導、電気伝導、ま
たラマン散乱などの光物性、また応用研究において新しい知見を見出すきっかけとなることが期待される。

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に
ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属します。
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１．研究開始当初の背景 
電子状態のトポロジカルな性質の発見は量子スピンホール効果といった研究分野の発展につ

ながっただけではなく、熱電変換素子、スピントロニクスデバイス、量子コンピュータなど様々
なデバイスへの応用が期待されている。 
トポロジカルな性質を持つ物質の探索も急速に進展しており、2019 年には無機結晶構造デー

タベースに登録された約 27000 の物質がトポロジカル絶縁体とトポロジカル半金属に分類され
ている [1]。 
トポロジカルな性質に由来する電子状態と物質の研究は重要かつ急務である。しかし、電子以

外にも物性に関する重要な知見を得られる素励起はあり、その一つが格子振動を量子化した準
粒子のフォノンである。熱伝導や電気伝導、また光の非弾性散乱であるラマン散乱のスペクトル
にはフォノンに起源を持つピークが現れることが知られている。 
スピン 0 のボース粒子であるフォノンのトポロジカルな性質の解明には、スピン 1/2 のフェ

ルミ粒子である電子とは別の枠組みが必要である。これまでにもフォノンのトポロジカルな性
質については、周期音響システムにおける理論と実験 [2]、炭化ケイ素のナノ粒子鎖におけるポ
ラリトン [3] などの先行研究がおこなわれているが、トポロジカルな性質に由来するフォノン
と物質の構造に関する定量的な関係についての研究が必要とされている。 

グラフェンは炭素原子からな
る原子１個分の厚さのシートで
あり２次元物質である。カーボン
ナノチューブ（図１）はグラフェ
ンを円筒状にした準１次元物質
でありトポロジカル絶縁体にな
ることが知られている。カーボン
ナノチューブの物性は直径と六
角格子の傾き（カイラリティ）に
依存する。例えば、直径とカイラ
リティから金属と半導体に分類
できる。 
グラフェンやカーボンナノチューブといったナノカーボンは理想的な２次元物質と準１次元

物質であり、国内外で物性が詳細に研究されてきた。しかし、トポロジカルな性質に由来するフ
ォノンが関与する物性の有無と特徴および結晶構造についての定量的な検討は十分になされて
いない。物性が直径とカイラリティに依存するカーボンナノチューブは、フォノンのトポロジカ
ルな性質と結晶構造の定量的な議論をする上で最良の１次元物質である。 
本研究により、トポロジカルな性質に由来するフォノンの振動モードやエネルギーさらに結

晶構造との関係が定量的に明らかになれば、フォノンのトポロジカルな性質に関する基礎研究
だけではなくフォノンが関与する熱伝導、電気伝導、またラマン散乱などの光物性へ新しい知見
を見出せる可能性がある。さらに熱電素子などへの応用が期待される。 
 
２．研究の目的 
本研究の目的は、ナノカーボンのトポロジカルな性質に由来するフォノンと結晶構造の定量

的な関係を明らかにすることである。特にカーボンナノチューブの直径、長さ、カイラリティと
トポロジカルな性質に由来するフォノンの振動モードやエネルギーの定量的な関係と物性を明
らかにする。 
 
３．研究の方法 
(1) トポロジカルな性質に由来するフォノンの解析 
グラフェンのフォノン分散関係において面直フォノンの K 点にはπ電子とよく似たディラッ

ク点が現れる。まずは面直フォノンを対象として面直変位の動力学行列が K 点近傍で電子系の
ハミルトニアンと等価になることを明らかにする。群論に基づいて微小ギャップの曲率やカイ
ラル角依存性などを考察し、簡単なモデルを用いて群論では得られない定数の見積りやミクロ
な結合メカニズムについて考察する。 
 
(2) 有限長のカーボンナノチューブのフォノン分散関係 
 カーボンナノチューブにおけるトポロジカルな性質に由来するフォノンの性質を定量的に調
べるため、カーボンナノチューブのフォノン分散関係と振動モードをバネモデルによる数値計
算から求める。数値計算には，これまでの研究において開発と改良をおこなってきたカーボンナ
ノチューブとグラフェンのフォノン分散関係を求めるための数値計算プログラム群を活用する。
先行研究において、有限の長さのカーボンナノチューブの末端に局在した振動があることが特
定のカーボンナノチューブについて報告されているが[4]、本研究では局在した振動と、直径、

図１. カーボンナノチューブの結晶構造の例。カーボンナノチュ
ーブの物性は直径と六角格子の傾き（カイラリティ）に依存する
ことが知られている。 



カイラリティ、長さの依存性を数値計算の結果から解析し、トポロジカルな性質に由来するフォ
ノンと直径、カイラリティ、長さとの関係を求める。また近年、カーボンナノチューブを模した
マクロな大きさの模型によりトポロジカルな性質が調べられている[5]。本研究でも同様の模型
を 3D プリンタで作成し、トポロジカルな性質を音波により探ることを試みる。 
 
４．研究成果 
グラフェンのフォノン分散関係において、面直フォノンの K 点にはπ電子とよく似たディラ

ック点が現れる。このことは、面直変位の動力学行列が K点近傍で電子系のハミルトニアンと等
価になることで説明できる。グラフェンの面直振動は面内振動と分離できるため、面直振動だけ
を取り出して最近接原子間のバネ相互作用だけを考慮しモデル化する。これは第 4 近接までの
相互作用を含むバネ定数[6]においては、面直振動の第 2近接のバネ定数の大きさは第 1近接の
バネ定数の大きさの 10%程度であるため、Γ点近傍のふるまいを例外として半定量的に正当化で
きる。 
副格子 = A, B = ±1の原子位置を とし、A,B 原子の面直変位 ( )( )に関するニュートン方

程式から を決める方程式は 

( )( ) = − ( ) + + 3 ( )( ) , 

( )( ) = − ( ) + + 3 ( )( ) , 

である。 は A原子から見た最近接 B原子を指すボンドである。ここで、系に含まれる格子点が

N個あるとして、N個の A,B 原子対の変位を並べたベクトルを| ⟩とし、 ( )( )に対応する正規

直交基底を| , , ⟩とすれば、固有方程式 | ⟩ = | ⟩と見なすことができる。ただし、 

= − |A, , ⟩ B, , , + + h. c. +3 ∙ 1 , 

であり、1は 2N次元の単位行列である。 は定数 3を除いてπ電子の最近接タイトバインディン
グ模型と完全に等価である。したがって、よく知られたグラフェンのπ電子の静的な性質は、１
電子エネルギーを 、 原子の 2pz の振幅を ( )、と読み替えることですべて面直フォノンにつ
いて成立する。例えば、分散関係は位置に関するフーリエ変換 

| , , ⟩ =
1
√

∙ | , , ⟩ , 

を行い、またブロッホの定理より、 は同一波数 の固有空間でブロック対角化されて 

( ) = 0 ( )
∗( ) 0 + 3  , ( ) = − ∙  , 

となり、定数 3 を除いて１電子ハミルトニアンと同じ形である。ただし、 ( )は副格子擬スピ
ンの 2成分スピノルに作用する行列であり、 は単位行列である。K点近傍を考えれば面直フォ
ノンのディラック分散も半定量的に説明できる。π電子と面直フォノンの対応関係は電子の 2pz

軌道と原子の面直変位が同じ変換則[7]に従うことに概ね起因する。 
ディラック分散の存在はカーボンナノチューブにおいて面直フォノンもカイラリティに依存

したバンドギャップを持つことを意味する。電子系の基準で分類した金属型カーボンナノチュ
ーブでは面直フォノンもギャップが無く、半導体型カーボンナノチューブではギャップが存在
する。カーボンナノチューブの波数ベクトルを helical-angular construction[8,9]により構築
したとき、独立な波数ベクトル は 

= +
2 ⁄  ,    = 0, 1,⋯ , − 1;  − < <  

に限られる。ここで と は逆格子ベクトルであり、 は 回対称性のもとにおける結晶角運動

量である。このとき動力学行列は 

( ) =
0 ( )
∗( ) 0 + 3  , ( ) = − exp

∙
exp

∙
2 ⁄  , 

と書かれ、それぞれの における分散関係が定まる。 ( )は定数部分を除き非対角成分しか持た
ない。もしも、 に対応する分散にギャップがあれば巻き付き数 

( ) =
1
2

darg ( ) , 



によって特徴づけられるトポロジカル絶縁体となる。 
 金属型カーボンナノチューブのπ電子のディラックコーンは曲率によって微小ギャップが生
じることが知られている[10]が、微小ギャップの曲率とカイラル角依存性はミクロな詳細によ
らず群論に基づいて対称性だけで導出できる[11]。面直フォノンはπ電子と同じ変換則に従う
ため電子系とまったく同じ形の微小ギャップが現れ、ギャップが開くミクロな機構も電子系と
本質的には変わらない。 
 π電子の場合、曲率半径を Rとするとディラック点
が K 点からシフトすることが知られている[11,12]。
微小ギャップの大きさはミクロな理論で見積もらな
ければならないが、一方で曲率・カイラル角依存性は
グラフェンの結晶構造と曲率のもつ対称性に基づい
てミクロの詳細に踏み込まずに群論だけで決定でき
る[11]。K 点の小群 D3h×{I,PT}において、格子の z方
向の変位 は電子の 2pz軌道と同じ 表現をなす。
表現を結ぶ遷移行列（すなわち擬スピン演算子 の各
成分）は × = + + 表現であり、この行列
と曲率の積から得られる全対称表現がハミルトニア
ンを決める。群論には電子に固有の性質を全く使用し
ていないため、同じ議論が同じ 表現をなす面直フォ
ノンについても成立する。したがって K点において曲
率の効果を採り入れた有効動力学行列は定数を除い
て同じ形になることが直ちに分かる。解析の各ステッ
プにおいて群論による結果と照らし合わせながら進めることができるということは、曲率を取
り込むような非常に煩雑な摂動計算において有益な羅針盤となる。 
また、カーボンナノチューブのフォノン分散関係と振動モードをバネモデルによる数値計算

から求め、有限の長さのカーボンナノチューブの端に局在した振動の様子と特徴、また特に面直
フォノンにおける性質について、直径、カイラリティ、長さとの関係について解析を行なった。
加えて有限の長さのカーボンナノチューブをマクロな大きさで模した直径が 10cm ほどのトポロ
ジカルな性質を調べられる模型の設計および実際に 3D プリンタで出力を行ない、測定に必要と
なる事項の検討を行った。 
本研究による研究成果はカーボンナノチューブを始めとしたトポロジカルな性質を持つフォ

ノンの解析において有用な指針の一つとなることが期待される。 
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図２. バネモデルによる数値計算から求
めたカーボンナノチューブの K 点におけ
る二つの面直フォノンのエネルギー差。
丸は半導体型、三角は金属型である。 
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