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ナノスケール構造を持つ物質においては、その物性は系のサイズ、表面(端)形状等に非常に大き

く依存することが知られている。このことは、他方において、既存の物質においても、物質のサイ

ズをナノメーターオーダーとし、その形状を制御することにより、新奇物性、新機能発現を誘起さ

せることが可能であることを示唆している。実際 興味深い物性を示す種々のナノスケール炭素物

質群の合成が近年盛んになされている。例えば、有限i福のグラファイト断片(グラファイトリボン)

はその端形状に依存して、端を構成する原子にスどン分極が生じる事が知られている。さらに、こ

のリボ、ンを丸めた有限長さのナノチューブで、は、そのチューブ直径に依存して、強磁性、反強磁性

磁気秩序を示す事が我々の量子論に基づく全エネルギー計算から明らかになっている。また、チュ

ーブに5員環と 8員環からなるトポロジカル欠陥を導入することにより、欠陥にそって分極電子が

局在しチューブ、軸にそって強磁性的秩序を発現する。

我々のグ、ルーフ。で、は，ナノサイズ炭素系(ナノチューブ、フラーレン、グラファイト)の電子物

性を理論的に角卒析することによって，サイズ、形状が誘起する特異な電子物性発現の可能性を探索

する事を目的としている。

3. 研究成果

[ 1]カーボンナノチューブ、における多重励起子生成機構の解明

本論文では，単層カーボンナノチューブにおいて、多重励起子生成(一つの光子から複数錦の励起

子が生成されるプロセス)の微授向樹曹を調べた。多重励起子生 紛争

成については、 10数年にわたりゼロ次元物質である量子ド 品

ツトの分野で注目され、現象の理論的解明治料られてきた 3 
が、これまで未解決である。これは，理論と実験との比較が 31d 
困難なことや、理論モデリングカネ録長なことが原因である。

本研究は、カーボンナノチューブに注目する事で、量子ドッ

トにおける理5命解析の閤難を克服し、多重励起子生成の

微視自境紛溝を明らかにした(図1)。
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[2]カーボンナノチューブにおける励起子ーキャリア散盟締鰍鱗の鰐丹

本論文では、キャリアドープした半導体カーボンナノチューブ守において、励起子の位相緩和ダイ

ナミクスを調べるため、励起子ーキャリア弾性散乱率を計算した。その結果、低次元性に伴う多体

効果により、励起子ーキャリア散乱が強く抑制されることがわかった(図 2)。一般に、 ドープした

半導体では、この散乱は主要な励起子位相緩和プロセスであり、光吸収スベクトルの形状を決めるO

しかし、本研究により、従来の半導体光物性の常識が相互作用効果の強し 1ナノスケーノレ物質で、は全

く成り立たないことが明らかになったc 5.0 
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[3]カーボンナノチューブ、における光電流の晃績もり

本論文では、単層カーボンナノチューブダにおいて、多

重励起子生成機構による電流生成を理論的に調べた。カ

ーボンナノチューブずで、は、多重励起子生成が高効率に起

こることが知られているが、それがどの程度電流生成

に寄与するかは明らかで、はなかったO 本研究により、

多重励起子生成に起因し電流生成も高効率に生じるこ

とがわかった(図3)。
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[4]有限長カーボンナノチューブ、における特異な電界遮蔽効果

CNTは半導体デバイスとしての応用が期待されている。デ、バイス中においてはCNTは本質的に種々

の異種物質との複合構造を形成している。そのなかで、霊界はデバイスの機能制御において最も重

要な広義異種|均質である。ここでは、 CNTを用いた電界効果トランジスタにおいて考えられる電界

効果として、ソースードレイン電極間に架橋された CNTの電界下における基礎物性を密度汎関数理

論に基づく第一原理計算と有効媒質遮蔽模型を用いて明らかにした。その結果、 CNTのキャップ、

終端水素に起因する C-C結合の結合交代が外部電界に対する遮蔽において非常に重要な影響を及ぼ

す事が明らかになったO すなわち、結合長の短い2重結合にかかわる炭素原子において電界遮蔽が

強くおこり、結合長の比較的長い単結合領域において電界遮蔽が弱し、事が明らかlこなったO さらに、

ジグザグ端を有する有限長ナノチューブにおいては、其の端近傍において異常な電界遮蔽、すなわ
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ち電界に対する過剰な遮蔽現象が生じる事が明らかになったo この事は、仮に電極からオーミック

にキャリアが注入されたとしても、 CNTのジグザグ、端近傍においてキャリアが多重散乱を受ける事

を示しており、デ、バイス設計において竜極とのコンタクト形状の制御が非常に重要である事を明ら

かにしたものである。

[5]小さいフラーレンからなる新奇ナノカーボン物質

本研究では、炭素原子数が 28個からなる C28フラーレンに着自し、 C28フラーレン多面体から

なる 3次元ネットワーク構造の安定性と電子構造を密度汎関数論に基づく第一原理計算から明らか

にした。その結果、 C28多面体から形成されるダイヤモンド構造を有する新奇炭素同素体の可能性

が明らかになったO また、複数個の準安定構造が宿生すること、それら全てが 1eV程度の狭し 1バン

ドギャップを有する半導体で、あることが明らかlこなった。また、それらの準安定相は圧力誘起祁転

移において構造事冴多が可能であり、圧力によるバンドギャップエンジニアリングの可能性のある新

しし 1炭素思体相である事を示した。

(6] 2層グラフェンの電界による電子物性市j御

2層グラフェンは面鉛直方向の電界下において有限のバンドギャップを形成する事が知られてい

る。ここでは、外部電力を必要としない、有限ギャッフ。を有する半導イ本化された2層グラフェン実

現の方法を第一原理計算から理論的に予言した。すなわち、 2J謹グラフェンを上面、下街をそれぞ

れ正のイオンd性液体と負のイオン性液体とでサンドイツチすることにより、イオン'性液体問の電気

的なポテンシャル差を用いる事により 2層グラフェンに有限のバンドギャップを誘起する事が可能

となる。また、正、負のイオン性液体のイオン種の組み合わせにより、真性半導体、 p型半導体、 n

型半導体と半導体のキャリアタイプの制御が可能である事を明らかにした。
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