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§１ 研究実施の概要 
 

（１）実施概要 

 

グラフェン・グラファイト等の低次元炭素誘導体は、そのサイズ、形状、次元性に起因した特異

な電子物性を有することから、国際半導体ロードマップにおいて、Emerging Research Material と

して注目を集めている。特に、グラファイトは、フェルミレベル近傍の線形バンドが生み出す高い

電子移動度から次世代の高速かつ低駆動電圧デバイスを実現する材料候補として注目されて

いる。さらには、強固な炭素間共有結合に起因する高い熱伝導性から、熱デバイスとしての応

用も期待されている。しかしながら、これまでに報告されている、グラフェンを用いた電界効果トラ

ンジスターデバイスの特性は実験ごとに分散が大きく、デバイス中におけるグラファイト複合構造

の物性制御が全くなされていないことを示唆している。すなわち現状においてグラファイトは半

導体材料としてデバイス集積化プロセスに到底資するものとなり得ないことを示唆している。この

ような現状を鑑み、当該研究では、量子論に立脚した計算科学のアプローチを以て、広義グラ

フェン・グラファイト複合構造体の基礎物性の解明をおこない、グラフェン等の原子層物質が関

わる低次元界面科学に基づく、グラフェン、CNT、フラーレン、ナノダイヤモンドといった炭素系

ナノ物質を用いたデバイス設計指針を提示することが研究のねらいである。すなわち、本プロジ

ェクトでは、「グラファイト系材料が関わる広義複合構造体の物性探索」と「グラファイト

系材料の物性解明」の２つの基幹となるテーマを実施し、その成果を基にグラファイト系物質の

基礎物性の解明と原子膜状物質の関わるナノサイエンスの構築を行い、その知見を基盤として

「グラファイト系材料を用いた新規デバイス構造の設計指針の提示」を行うものである。 

 グラファイト系材料が関わる広義複合構造体の物性探索に対しては、グラフェン/絶縁体界面、

グラフェン/金属界面に対する理論的な電子物性解析から、グラフェンの電子構造が基板の種

類によらず脆弱であることを明らかにした。また、金属や絶縁体に加えて、電子デバイス中のグ

ラファイト系材料において、機能制御に必須となる電界も広義の異種物質として考慮し、電界と

グラファイト系材料の複合構造体の物性解明も行い、電界がグラフェンの基礎物性に及ぼす影

響が多大であることを明らかにした。これらの全ての結果は、グラファイト系材料を用いたデバイ

スの機能／物性制御には、広義異種物質との複合構造を考慮に入れたデバイス設計が必須で

あることを示したものである。 

 グラファイト系材料の物性に関しては、グラフェンにおいて本質的に存在するグレイン境界に

着目し、境界領域におけるグラフェンの基礎物性の解明を行った。ここでは、境界に本質的に

存在するトポロジカル欠陥に着目し、トポロジカル欠陥近傍においてグラフェンの電子構造が著

しく変調を受け、トポロジカル欠陥、すなわち境界に対する向きに応じて異なる伝導特性が期待

できることを示し、グレイン境界が伝導特性に影響を及ぼすことを明らかにした。また、グラフェン

のリボンに着目し、その端形状に対する電子物性の依存性も明らかにし、端の僅かな形状の違

いで電子構造が大きく変調を受けることを示した。形状制御の方策として、物理的な端、サイズ

制御に加えて、非炭素系物質の表面改変を基にしたグラフェンと等価な電子系の物質設計とそ

の物性解明をおこない、その表面微細加工により、グラフェン的電子構造、半導体、磁性といっ

た、任意の物性／機能を埋め込むことが可能であることを示した。 

 グラファイト系材料を用いたデバイス構造の提示に関しては、カーボンナノチューブ、グラフェ

ンナノリボンといった１次元構造に着目し、それらが高い光電変換効率を有する光電変換デバイ

スとしての応用が可能であることを示し、その変換効率が最大で１７０％にも及ぶことを示した。

同時に光電流生成効率も１６０％に及ぶことを明らかにし、その結果を基に透明かつフレキシブ

ルな高効率光電変換デバイス構造の設計指針の開発を行った。また、グラフェンとダイヤモンド

の複合構造に着目し、両者の間の高い熱コンダクタンスを応用した、高熱放出機能を有する高

導電性材料としての応用可能性を示した。 
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（２）顕著な成果 

 

＜優れた基礎研究としての成果＞ 

１．絶縁体基板によるグラフェン電子構造の変調 

概要：  

  本研究ではグラフェンの担持基板として広く用いられている SiO2に着目し、その上に吸着さ

れたグラフェンのエネルギー論と電子構造を第一原理的に解明したものである。その結果、基

板-グラフェンの相互作用は炭素原子あたり 10meV 程度であるにも関わらず、グラフェンの線

形分散バンドは基板の作る静電ポテンシャルの空間変調に非常に脆弱であり、最大で

50meV のバンドギャップを形成することを明らかにした。この結果は物理吸着的な相互作用に

おいても、グラフェンの特徴的な電子物性は容易に変調を受けることを世界に先駆けて示し

た物であり、多くの追従研究を誘起した。 

 

２．電場下におけるグラファイト系物質の電子物性解明 

概要： 

  本プロジェクトでは、種々のグラファイト系材料の電場下での物性を明らかにしたものである。

特に、２層グラフェンでの金属-半導体-金属転移、グラフェンリボン、CNT における結合交代

を反映した非一様電界遮蔽現象、さらには、グラファイト系物質に特有な端局在状態に起因

するネットワーク端近傍における過剰な遮蔽現象の可能性を提示した。これらの成果はグラフ

ァイト系物質の電子物性が外部電界に強く依存し、それらのデバイス応用においては、外部

電界による物性変調を考慮に入れたデバイス構造を考慮する必要があることを提示したもの

である。 

 

３．菱面体グラファイト表面における磁気秩序発現 

概要：  

  天然のグラファイトにおいて１０％程度包含される菱面体グラファイトの表面暴露により、その

表面にフェリ磁性的な磁気秩序が発現することを世界に先駆けて提示した。これは、ジグザグ

グラフェンリボン端に発現する磁気秩序発現機構と同様な機構によるものであることを明らか

にし、グラファイト系材料のネットワークが誘起する特異な端局在状態が、次元を拡張しても同

様に適用可能であることを示した。さらに、端を有さない完全に飽和した sp2 炭素ネットワーク

での磁性発現の可能性を世界で初めて提示した。 

 

 

＜科学技術イノベーションに大きく寄与する成果＞ 

 

１．ナノ炭素物質における高効率光電変換機構の解明と、それを用いた光電変換素子の設計

指針の開発 

概要：  

  CNT やグラフェンリボンが持つ次元性に起因する強いクーロン相互作用が有意な励起子間

相互作用を誘起し、一光子で多数個の励起子を生み出す起源となることを示した。さらに、そ

の機構とグラファイト系材料が本質的に有する種々の特性を組み合わせることにより、高効率

光電変換素子を用いたデバイス構造の設計指針の開発を行った。この結果はフレキシブルか

つ透明な高効率光電変換デバイス作成の道筋を示した物であり、今後広い分野での応用が

期待される。 

 

２．簡便かつ安価なノーマリーオフグラフェンの作成方法と半導体グラフェンの極性制御方法

の開発 

概要： 

  グラファイト系材料の半導体デバイス応用において必須となるノーマリーオフグラファイト系
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材料の簡便かつ安価な生成方法の提示を理論的に行った。ここでは、２層グラフェンが電界

印加により半導体化することに着目し、２層グラフェンの上下をイオン性分子でサンドイッチす

ることで溶液プロセスにより簡便に半導体可能であることを示した。さらに、イオン性分子種の

組み合わせを制御することにより、半導体グラフェンの極性も制御することが可能であることを

示した。 
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§３ 研究実施体制 
（１）研究チームの体制について 

 

①「筑波大」グループ  

研究参加者 

 氏名 所属 役職 参加時期 

○ 岡田 晋 筑波大学・数理物質系 教授 H21.10～ 

 中村 潤児 同上 教授 H21.10～ 

 近藤 剛弘 同上 講師 H21.10～H24.8 

＊ 小鍋 哲 同上 ＣＲＥＳＴ研究員 H22.4～ 

＊ 高木 祥光 同上 ＣＲＥＳＴ研究員 H23.4～H24.3 

 吉崎智浩 筑波大学・数理物質科学

研究科 

修士課程学生 H21.10～H23.3 

 山本 貴博 東京理科大学・工学部一

部 

講師 H22.4～ 

 神谷 克政 神奈川工科大学・基礎教

養センター 

准教授 H22.4～ 

＊ 富田 陽子 筑波大学・数理物質系 CREST 研究員 H24.4〜H26.3 

＊ 猪谷 太輔 同上 同上 H25.4〜H26.3 

 丸山 実那 筑波大学・数理物質科学

研究科 

博士課程学生 H24.4〜 

 山中 綾香 同上 同上 H24.4〜 

 木暮 聖太 同上 修士課程学生 H25.4〜 

 石山 佑 同上 同上 H26.4〜 

 成田 康平 同上 同上 H26.4〜 

 

研究項目 

・グラフェン／金属界面の基礎物性の理論的解明 

・原子・分子吸着グラフェンの基礎物性の理論的解明 

・ナノ炭素物質の励起状態の物性解明 

・グラファイト複合構造体の基礎物性解明とデバイス設計指針の開発 

 

グラファイトデバイスの現状である「サイエンスとテクノロジーの乖離」を量子論に立脚した計算科学

のアプローチから乖離の解消を目指し、産総研グループ、青山学院大グループとの密接な融合的

共同により、欠陥、吸着原子/分子、異種物質界面、外場を包含する、グラファイト広義複合構造体

の基礎物性を解明し、その結果を基にグラファイト系デバイス設計指針の提示が当グループの研

究目的である。さらに、そこで得られた知見を基に、グラファイト系材料を用いた新奇デバイス構造

の探索と設計指針の提示を行う。    

 

②「産業技術総合研究所」グループ  

研究参加者 

 氏名 所属 役職 参加時期 

○ 大谷 実 産業技術総合研究所・ナ

ノシステム研究部門 

上級主任研究員 H21.10～ 

 中西 毅 同上 主任研究員 H21.10～ 

＊ Nguyen Thanh 

Cuong 

同上 第一号契約職員 H22.4～ 
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研究項目 

・グラフェン／絶縁体複合構造の物性解明 

・電界下におけるグラフェン、ナノ炭素物質、ならびにこれら高次複合構造体の基礎物性解明 

 

 グラファイトデバイスの現状である「サイエンスとテクノロジーの乖離」を量子論に立脚した計算科

学のアプローチから乖離の解消を目指し、筑波大グループ、青山学院大グループとの密接な融合

的共同により、欠陥、吸着原子/分子、異種物質界面、外場を包含する、グラファイト広義複合構造

体の基礎物性を解明する。また、その結果をもって、筑波大グループにおいて実施されるグラファ

イト系デバイス設計指針のサポートをおこなう。 

     

③「青山学院大学」グループ  

研究参加者 

 氏名 所属 役職 参加時期 

○ 中田 恭子 青山学院大学・理工学部 准教授 H21.10～ 

 優 乙石 同上 助教 H21.10～H25.3 

 高田 幸宏 同上 同上 H26.4～ 

 

研究項目 

・トポロジー制御による半導体グラフェンの探索 

・グラフェン関連物質の長周期変調構造の探索 

 

 複合構造体の電子物性設計の基礎となるグラフェン自身のナノ構造に着目し、そのπ電子トポロ

ジーと電子物性との関係を系統的に解析する。複合構造体を形成したときにデバイス応用に足る

電子物性を実現することを目標に、有限のバンドギャップと高い移動度とを両立するナノ構造を、

モデル計算の範囲で探索する。筑波大グループや産総研グループで解析する複合構造の具体

的な構築材料を提供する。またその副産物として、グラフェンナノ構造のπ電子トポロジーと電子

物性との関係を俯瞰する総合的な「図鑑」を作成する。     

 

 
（２）国内外の研究者や産業界等との連携によるネットワーク形成の状況について 

 

本プロジェクトでは、国内のグラファイト系物質研究に携わる研究員を中心としたチームとなってい

る。その為、プロジェクトで得られた知見の実証、更には詳細に理論検討すべき物性現象について

は、国内外の実験的研究グループとの密接なコラボレーションが必要となる。我々は、グラファイト

系材料の高効率光電変換材料応用について、京都大学のエネルギー理工学研究所の松田一成

教授とのコラボレーションにより、得られた高効率励起子生成の成果に関する実験的な検証を実施

した。また、グラフェンの物性および機能制御手法の一つである、グラフェン表面への分子吸着に

ついて、九州大学先導物質科学研究所の吾郷浩樹准教授との共同研究を実施し、歪みによる反

応性の向上を明らかにした。さらに、NIMS の塚越一仁研究員との共同研究から、２層グラフェンの

半導体化についての実証実験を行い、鉛直電場による２層グラフェンの半導体化が実現出来るこ

とを確認した。 
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§３ 研究実施内容及び成果  
 

３．１ グラファイト系材料複合構造体の物性探索（産総研、筑波大） 

グラファイト系材料のデバイス応用においては、電極金属、担持基板、環境物質等々の異

種物質との複合構造が本質となる。また、その動作、機能制御において、外部電界も広義

異種物質として重要な役割を担うことが知られている。その際、グラフェン、ナノチューブ等

のグラファイト系材料はその次元性、サイズから複合構造中において、ナノスケールの界面

を形成し、界面における種々の物性変調が期待される。本プロジェクトでは、金属基板、絶

縁体基板、外部電界が種々のグラファイト系材料の電子物性に及ぼす影響を量子論に立

脚した計算科学の手法を用いた解明し、グラファイト系デバイス構築に於いて留意すべき

構造的問題点、さらには複合構造による物性／機能制御方策の提示を行った。 

 

(1)金属基板がグラファイト系材料に及ぼす影響（筑波大） 

≪実施方法・実施内容・成果に加え、成果の位置づけや類似研究との比較をまとめてくだ

さい。≫ 

グラファイト系物質のエレクトロニクスデバイス応用においては、既存のデバイス機構、構造

体への埋め込みが一つの方法である。そのような既存の機構に乗っ取った応用に於いて

は、キャリアの移動経路やキャリア注入を行う電極として金属が存在し、グラファイト系物質

はデバイス構造中において、金属との複合構造を形成している。すなわち、金属のグラファ

イト系材料の基礎物性に及ぼす影響をミクロスコピックレベルで解明する必要がある。ここ

では、金属基板上に吸着された薄膜グラフェン、金属ピラー間に架橋されたグラフェンに着

目し、金属によるグラフェン電子構造の変調を明らかにした。 

 金、銀、プラチナ、パ

ラジウム表面上に吸着

されたグラフェンでは、

金属原子種に依存せ

ずに金属直上のグラフ

ェンでは、その特徴的

な線形状態密度が消

失することを示した(図

１)。これは、何れの金

属においても金属の

表面状態が表面鉛直

方向に分布しており、

それらがグラフェンの

π電子状態と強く混成

するために起こる現象

である。次にグラフェン

薄膜を金属表面上に

吸着させたモデル構造の下、金属の表面状態の鉛直方向への影響の距離依存性が、

高々グラフェン２層で収束することを明らかにした。すなわち、金属上においては、２層程

度のグラフェンをバッファー層として吸着させて、その上にさらにグラフェンを吸着すれば良

いことを示した。 

 

 

G/Pd

G/Ag

 
図 1:金属基板上に吸着されたグラファイト薄膜と各層にお

ける局所状態密度。上が Pd、下が Ag基板。 
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 金属のグラフェン横方向に及ぼす影響として、金属ピラー間に架橋されたグラフェンの電

子構造を明らかにした。フェルミレベル近傍のグラフェン上炭素原子における局所状態密

度を金属ピラーからの距離に着目し、特にディラックポイントのバンドベンディングから金属

の影響の横方向の距離依存性を明らかにした(図２)。バンドベンディングは金属の仕事関

数に依存した振る舞いを示すことがあきらかになり、その横方向の影響の広がりは１０nm オ

ーダー以上の広がりを有する。このことから、グラフェンを用いた電極間架橋型のデバイス

構造では、二つの電極間距離に応じてグレフェンのディラック点のシフトを考慮に入れたデ

バイス設計が必須となることを示した。 

 

(2)絶縁体基板によるグラフェン電子構造の変調（産総研、筑波大） 

 今日の半導体工学において広く用いられている、酸化シリコン基板上に吸着された、グラ

フェンの基礎物性の解明を行った。本研究では、酸化シリコン基板の構造モデルとして、

αクオーツの(0001)面を考え、その上にグラフェンシート、２層グラフェンが吸着された、構

造のエネルギー論と電子状態の探索を行った。その結果、グラフェン吸着によるエネルギ

ー利得は炭素原子一原子あたり凡そ数十 meV と、典型的な物理吸着系であることが明ら

かになった。一方、電子状態は相互作用が非常に弱い吸着系であるにも関わらず、顕著

な変調を受けることが明らかになった。すなわち、基板上においては、本来金属であるグラ

フェンは、基板の作り出す静電的なポテンシャル変調の影響を受けて、数十 meV のバンド

ギャップを有する半導体となる。すなわち、基板を構成する原子の作り出すクーロン引力が

グラフェン上の炭素原子において一様でないことにより炭素原子のオンサイトエネルギー

がサイトごとに異なることによる半導体化である(図３)。 
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π-d  hyb rid ization
Holes doped

Electrons doped
 

図２:２つの金属ピラー間に架橋されたグラフェンの各原子位置での局所状態

密度。 
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酸化シリコンに加えて、high-k 物質の一つである酸化ハフニウムとグラフェンの間の

相互作用を明らかにした。立方晶を有する酸化ハフニウムの(111)面を用い、その上

におけるグラフェンの基礎物性の解明を行った。計算の結果、グラフェンと酸化ハ

フニウムの間の相互作用は、グラフェン-グラフェン、グラフェン-酸化シリコンの

それと比較して一桁大きく、他方、通常の共有結合系の相互作用に比べては１桁小

さい事が明らかになった。すなわち、両者の間の相互作用は弱い相互作用と共有結

合的相互作用の中間的なものである事が明らかになった。また、波動関数の解析か

ら、この中間的な相互作用の起源は、グラフェンのπ状態とハフニウムの d 軌道の

キャラクターを有する表面酸素原子の p 軌道との間の強い軌道混成によるものであ

ることが明らかになった(図４)。他方、この有意な基板との相互作用にも関わらず、

グラフェンのバンド構造はそれほど大きく変調は受けず、酸化シリコン上のグラフ

ェンと同程度のバンド構造の変調、すなわち、10meV程度の半導体化にとどまる事が

明らかになった。しかし、有意な基板との軌道混成が存在する事から、グラフェン

上の伝導電子は基板により大きく散乱を受け、当該基板上においては高い移動度を

示さない事を予言した。 

 

 
図３：αクオーツ(0001)面上に吸着されたグラフェンの(a)構造、(b)電子構

造,(c)各原子位置での静電ポテンシャルの鳥瞰図。 

 
図４：HfO2 表面に吸着されたグラフェンの構造とディラック点近傍のバンド

構造と各状態の波動関数の等高線分布図。 
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これらの結果は、これまで全く顧みられていなかった、絶縁体基板、特にグラフェ

ンを弱く束縛するような基板においても、グラフェンの電子構造に影響を及ぼすこ

とを示したものであり、どのような状況下でもグラフェンの機能応用においては複

合構造による物性変調を考慮する必要があることを世界に先駆けて示したものであ

る。 

 

(3) 電界下におけるグラファイト系材料の電子物性（筑波大, 産総研） 

  電子デバイス中に組み込まれた種々のグラファイト系材料は、その機能制御において外

部電界に晒されることが本質である。これまでに、ゲート電界に対応する、グラファイト系材

料の原子ネットワークに対して鉛直方向に印加された電界下における物性の解明は多くな

されてきている。ここでは、グラファイト系材料をチャネル材として用いた際に、ゲート電界と

同様に重要になるソース-ドレイン電界に着目し、グラファイト系材料の横電界への応答を

調べた。考えた構造モデルは、有限長の CNT、任意の端形状を有するグラフェンリボンを対

向電極でサンドイッチしたものを考え、これらグラファイト系材料に電界を印加し、静電ポテ

ンシャル（電子の感じるオンサイトエネルギー）の空間変調を明らかにした。その結果、グフ

ラファイト系材料の端がごく一部でもジグザグ型の端形状を有すると、その端近傍において

過剰電界遮蔽に伴うポテンシャルの振動が発現することを明らかにした(図５)。すなわち、

近接の原子サイト間において印加電界に対し逆電界が存在している。このため、非アーム

チェの端形状を持つグラファイト系材料においては，電極からキャリアがオーミックに注入さ

れたとしても、端近傍のポテ

ンシャル振動により多重散乱

を受け、良伝導特性を示さな

い可能性があることを示し、

鉛直電界に加えて平行電界

も十分に考慮に入れたデバ

イス設計を行う必要があるこ

とを示した。 

 次に、MOSFET 構造に組

み込まれたグラフェン・グラフ

 
図５：(a)平行電界下におけるグラフェンリボンの構造モデル。(b)アームチェ

ア端、(c)一般の端形状を有するリボンの構造と原子サイトでの静電ポテンシ

ャル。赤い結合は短い結合、白い結合は長い結合をあらわす。 
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図６：２層グラフェンのバンドギャップの電界依存

性。0.7V/A でのギャップ消失は自由電子状態の低

エネルギーシフトによるもの。 
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ァイト薄膜の電子構造の鉛直電界依存性を明らかにした。ここでは、半導体化グラフェンの

一つの方策として知られている、２層グラフェンに着目した。薄膜への鉛直電界印加により、

２層グラフェンにバンドギャップが形成され半導体化することを示した（図６）。また、形成さ

れるバンドギャップが 0.3eV で飽和することを示した。また、更なる電界印加により、グラファ

イト系材料において特徴的な層間状態である自由電子状態へ電子が速やかに注入され、

再金属化することが明らかになった。これは、電界印加により、フェルミレベルにおける伝導

キャリアが線形バンドを有する高速なディラック電子から、自由電子へと変化させることが可

能であることを示した。同時に、通常の AB 積層構造に加えて、種々の層間配置を考えて、

電界の層間積層構造依存性を調べた。その結果、AB 積層構造を有する２層グラフェン以

外の積層構造を有する２層グラフェンの電子構造は、電界に対してロバストであることを示

し、電界によるバンドギャプの形成はみられなかった。このことは、電界による２層グラフェン

の半導体化には AB 積層グラフェンが必須であることを意味するものである。 

 種々の欠陥は、グラファイト系材料の合成時やデバイス制作時において本質的に導入さ

れ、一つの広義異種物質としてグラファイト系材料と複合構造体を形成しグラファイト系の

基礎物性を大きく変調させることが知られている。例えば、原子空孔を有するカーボンナノ

チューブ、グラフェンは導入された点欠陥の配置に応じて半導体、金属と劇的な特性変調

を示す。また、伝導特性においても、キャリアの完全透過から完全反射へと変化する。ここ

では、単原子空孔を有するカーボンナノチューブへのゲート電極によるキャリア注入過程

のゲート電圧依存性、欠陥位置依存性の理論的解釈を行った。我々の理論計算では、電

子、正孔注入において、ゲート電圧の欠陥位置の電極に対する位置依存性が存在するこ

とを明らかになった(図７)。すなわちキャリア注入に対する障壁電圧のばらつきが存在する

ことを示した。このばらつきは、電子、正孔注入に対して概ね 0.2V 程度である。このばらつ

きが、欠陥近傍において誘起される内部電界によるものである。また、この内部電界誘起に

より、欠陥近傍において電界の集中が起こることも明らかにした。これらの成果は、欠陥と

電界という広義異種物質からなる高次複合構造が重要となることを意味するものである。ま

た、グラファイト系材料のデバイス構造の物性予言、機能予測において非常に重要な要素

である。 

 

 

 
図７：（上左図）欠陥を有する CNT の電荷蓄積におけるゲート電圧依存性。正側

が電子注入、負側がホール注入に対応する。（上右図）欠陥意より誘起される CNT

内部電界。（下図）電荷注入時の CNT近傍の電界分布の欠陥位置依存性。 
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(4)グラフェンの層間相互作用による電子状態変調(産総研,筑波大) 

 グラファイトの電子状態は構成単位であるグラフェン間の相互作用により、わず

かに変調されていることが知られている。すなわち、グラファイトは面間の相互作

用により通常の放物線的なバンド分散を有する。ここでは、自然界に 10%程度存在す

る菱面体晶グラファイト(ABC積層構造グラファイト)の薄膜が基底状態として、その

最外層グラフェン面においてフェリ磁性状態が実現されことを明らかにした（図８）。

この磁性状態の起源はグラフェンナノリボンにおいて生じる特異な端局在状態であ

るエッジ状態と等価な状態が菱面体晶グラファイトの表面に於いて生じることによ

るものである。この結果は、これまで sp2 炭素ネットワークへの端、欠陥の導入が

グラファイトにおける磁性発現の必須条件と考えられていたが、完全な sp2 ネット

ワークを有するグラファイトにおいても磁性状態が発現することを初めて理論的に

予言した。さらに、その磁性状態を面鉛直方向の電場により制御し、新たな磁性状態への

相転移が起こりえることを理論的に予言した。すなわち、電界下において菱面体相グラファ

イト薄膜はその負電極に面した表面において、強磁性的な磁気秩序を有する（図９）。これ

は、グラファイト薄膜の磁性材料応用の可能性を提案したものである。 

  

 
図 8:ABC 積層した８層グラフェンのバンド構造とスピン密度分布 

 

 
図９：電界印加時（2.6V/nm）の菱面体グラファイト薄膜のスピン密度分布。 
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一方、グラフェンから誘起される新たな構造として折り畳まれたグラフェンは自身

との複合構造体として、新たなカテゴリーのグラフェン複合構造体とみなされる。

この構造は、数層グラフェンの端において、各層の端間に新たな結合を形成するこ

とにより容易に実現される構造であり、グラフェンナノ構造を用いたデバイスにお

いても必然的な構造である。我々は図１０に示す折り畳まれたグラフェンに対する

強結合近似計算から、この構造の有する電子物性が、もはや孤立グラフェンと大き

く異なる新奇π電子系となることを明らかにした。すなわち、自身のπ電子との相

互作用により、その面間の相対配向に応じて金属—半導体の転移を示し、また金属的

な場合、そのフェルミレベル近傍の電子系は通常の金属と同様の性質を有すること

が明らかになった。 

 

 

 

 

 

 

３．２ グラファイト系材料の物性解明（青学大、筑波大）  

グラフェン、グラファイトは共に非常に低いフェルミレベル状態密度を有するゼロギャップの半

導体であり、半導体材料としての応用においては、有限のギャップを形成する必要がある。ま

た、グラファイト系材料はその原子ネットワークに起因する特異な電子物性により、そのネット

ワーク形状デザインにより、出発物質と全く異なる特性、磁性等を有することが知られている。

そこで、我々は、ネットワークトポロジーデザインによる、新奇物性を有するグラファイト系物質

の物質探索と、半導体化したグラファイト構造の予言、構造による物性制御法の方策の提示

を行った。本プロジェクトでは、任意の形状を有するグラフェン巨大片の物性予言、トポロジカ

ルな欠陥導入による新奇物性を有するπネットワークトポロジーのデザイン、エッジラフネスを

有するグラフェンナのリボンの伝導特性の解明を明らかにした。 

(1)トポロジー制御によるグラファイト電子構造制御（青学大） 

トポロジー制御により実現する半導体化グラフェンの候補として、①化学合成例の多い fully 

benzenoid 分子、ならびに②金属表面に形成されるグラフェン超格子への長周期的な水素

付加の 2 つに焦点を当てた。

①としてはヘキサベンゾコロ

ネン類縁分子が知られ、系

のサイズに依存したバンドギ

ャップを示すが、我々は、対

称性の低い分子やポリマー

の構造と電子状態を網羅的

に調べるプログラムを整備し、

種々の系に対して適用した。

さらに、そこに不完全な環化

 
 

 
図１０：折畳まれたグラフェンの原子構造とリボンのバンドギャップの２層部の

相対配置依存性。折り畳み部は直径が１.3nm の CNT に相当する。 

 
図１１：三角格子上のグラフェン超格子の例 
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などの欠陥が入った構造を発生させ、欠陥を含む fully benzenoid 分子/ポリマーの電子状

態を調べた。②では、基板として三角格子を仮定し、様々な格子長の基板とグラフェンが

作る超格子を探索するプログラムを開発した。金属原子との相互作用によって局所的に

sp3 構造が実現した部分への水素付加により、π電子ネットワークのトポロジーが制御され

る。これにより、Ir(111)上のグラフェン超格子のような、局所的かつ長周期的な水素付加に

よってギャップを開く複合構造の候補を探索した（図１１）。その結果、基板原子種に応じて

π電子系の変調が実現され電子構造の変調が確認された。しかしながら原子レベルでの

詳細電子構造制御は現実的に不可能であることを明らかにした。 

 

(2)グラフェンへの５員環と７員環からなる折れ線型欠陥の導入（青学大） 

 CVD グラフェンに見られる粒界のモデ

ルとして、５員環と７員環が交互に並ん

だ線状欠陥をベースとして、それが折

れ線型になったトポロジカルな欠陥を

含むグラフェンネットワークを提案した

(図１２)。具体的には、欠陥によるπ

電子状態の変調と、端によるπ電子状

態の変調とを区別する目的で、２本の

折れ線型欠陥を導入したチューブ構

造を網羅的に発生させ、そのπ電子

状態を調べた。その結果、フェルミ準

位近傍の電子状態は、折れ線型欠陥

のトポロジカルな構造によって理解で

きることが明らかになった。また、さらに

重要な知見として、折れ線のピッチが

極端に短い場合以外は、粒界近傍に局在状態が必ず現れ、これが状態密度の鋭いピーク

となってフェルミ準位近傍に現れることが明らかになった。このことは、実際の CVD グラフェ

ンに観察される粒界近傍に、ほぼ確実に局在状態が生じることを示唆しており、デバイスと

してのグラフェンにおいては粒界の制御が必須であることを強く示唆するものである。 

 

我々はこのようなグレインバウンダリーの最も理想化された構造モデルとして、グラフェンに

直線状にトポロジカル欠陥が挿入された系の電子構造計算を行い、そのようなトポロジカル

欠陥が炭素間の共有結合を分断することなく、ある特定のπ電子状態を有効的に分断す

ることを明らかにした。特に、ディラック点近傍の電子構造に着目した所、πとπ＊２本の線

形バンドのうち、π＊状態が、図１３に示すトポロジカルな欠陥、すなわち５員環サイトを挟

んで局在し、さらにフェルミレベル直上に平坦なバンドを形成し高い状態密度を与えること

 
図１２：グラフェン折れ線欠陥構造の例 

(a)    (b) 

 
 

図１３：線状のトポロジカル欠陥を有するグラフェンの(a)構造と(b)欠陥近傍

に局在するπ電子雲 
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を明らかにした。同時に、この状態の局在性は電子の持つ波数に強く依存し、Γ点におい

ては完全局在、それ以外の波数では広がった振る舞いを有することが明らかになった。こ

の特徴は、ジグザグの端を有するグラフェンに発現するエッジ状態と等価なものであり、端

を形成することなく、ジグザグ端を有するグラフェンリボンと等価な電子系の構築が可能で

あることを示した。このことから、この平坦バンドに電子を注入することにより、このようなトポ

ロジカル欠陥を有するグラフェンは磁気的秩序を有することが期待され、実際、電子状態

計算から僅かな電荷注入により強磁性的な磁気秩序が発現することが示された。すなわち、

トポロジカルな欠陥は、ある特定のπ電子に対して有効的な端として振る舞い、欠陥近傍

に特異な局在状態を誘起し、グラフェンの持つ高い伝導性を破壊する一方で、磁性発現

の鍵となることを予言した。 

 

(3)グラフェンナノリボンの巨大熱起電力（筑波大） 

廃熱エネルギーを高効率に再資源化する熱電材料として低次元ナノ材料に注目が集

まっている．しかしそれらの多くが希少で毒性の強い重金属を含む化合物半導体で

あるため，環境汚染や人体への影響などの問題を抱えており，これらに代わるユビ

キタス元素からなる環境調和型熱電材料の創製が求められている．本研究では、炭

素のみからなるユビキタス元素ナノ材料としてグラフェンナノリボン（GNR）に注目

し、リボン幅や端の形状などが及ぼす熱起電力への影響を系統的に調べた。ジグザ

グ型エッジ GNR （ZGNR）とアームチェアー型エッジ GNR（AGNR）の熱起電力は，そ

のエッジ構造の違いに起因して，本質的に異なる化学ポテンシャル依存性を示すこ

とが明らかとなった．特に顕著な違いとしては，フェルミ面近傍での熱起電力の符

号が ZGNRと AGNRとで反対であることである．また，ZGNR と比べて，同程度の幅を

もつ半導体 AGNR の熱起電力の方が桁違いに大きく，数 mV/K のオーダーであること

が明らかとなった。 

 

(4)トポロジカルな欠陥を有するグラフェンの物性解明（青学大、筑波大） 

グラフェンは本質的に、その６員環ネットワークに非６員環、すなわちトポロジカルな欠陥を

含むことが知られている。これらのトポロジカルな欠陥はフェルミレベル近傍の電子物性を

大きく変調させることを我々はこれまでに示してきた。ここで、我々は、sp2 炭素原子が多様

な多角形炭化水素分子を形成することに着目し、トポロジカル欠陥を主体とする sp2 炭素

シートの物質設計を行った。本プロジェクトでは、４員環（シクロブタジエン）と８員環からなる

ネットワーク、５員環と１２員環から構築される２次元シートの安定構造と電子物性を明らか

にした。 

４員環＋８員環ネットワークは、図１４に示すように、シクロブタジエンを重合化させた２次元

炭素同素体であり、９０°の C-C 結合角を有する構造となっている。そのため、エネルギー

的にはグラフェンよりも炭素原子１個あたり 0.6eV 程度不安定であり、全エネルギー的には

比較的合成の難しい化合物である。一方で、強固な C-C 結合により、一度合成すれば、比

較的高い温度かに於いても安定であることが我々の第一原理 MD 計算から明らかになった。

dispersion band observed. We also observe another interest-
ing point concerning the distribution of the wave function at
the ¥ point. As shown in Fig. 3(c), the electronic state ¡ just
above the cosine band exhibits an interesting feature: The
state is distributed in both the atomic layer of the C4 polymer
and in the vacuum region where atoms are absent. The dis-
tribution is identical to that found for graphene and hexagonal
boron nitride. Therefore, this state can be classi ed as having
nearly-free electron (NFE) properties, as is common for mate-
rials such as graphene, metal surfaces, and semiconductor
surfaces.30–32) Despite their similar planar structures, the
octagonal rings in the present system narrow the distribution
of the NFE state, leading to an upward shift in energy
compared with that found in graphene.

Polygons implanted into graphene networks have a
substantial effect on the electronic structure of graphene.33)

For instance, a linear chain of pentagons and heptagons
effectively terminates the ³ electron system of graphene,
resulting in a peculiar edge-locali zed state in the vicinity
of this topological line defect.34,35) Here in we examine the
electronic properties of graphene that possesses topological
line defects consisting of tetragons and octagons (Fig. 4).
These hybrid structures are all metals, irrespective of the
width of the graphene region: Two states with relatively small
dispersion emerge near the Fermi level . We nd that these
two states are extended throughout the sheet with bonding
³ nature. According to the states, the hybrid structures no
longer have linear dispersion bands at the Fermi level.
Furthermore, we could nd no characteristic gap oscillation
with respect to the width of hexagonal networks, such as

in the case of graphene nanoribbons with armchair edges.
Therefore, a tetragon implanted into a hexagonal network
substantially modi es and disrupts the electronic structure of
graphene.

Since the C4 polymer has planar structure, it is expected to
form layered structure by stacking the polymeric layers as in
the case of graphite. In this work, we investigate four layered
structures as representatives from the number of possible
stacking arrangements (Fig. 5). Among four stacking
arrangements, we found that the AA stacking arrangement
is the most energetically favorable arrangement, although the
AA stacking is not the preferable stacking arrangement for
the conventional graphite. An optimum interlayer spacing is
found to be slightly narrower than that of graphite (Fig. 6).
Calculated interlayer binding energies are 15–36 meV per
atom depending on the staking arrangement.
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Fig . 4. Optimized geometries and electronic structures of graphene with
topological line defects consisting of tetragons and octagons. Energies are

measured from that of the Fermi level. A rectangle in each panel indicates the

unit cell of the hybrid structures.
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Fig . 3. (Color online) Electronic structure of the two-dimensionally

polymerized C4 with 1 1 lateral unit cells. Energy is measured from that of

the Fermi level. The squared wave function of (b) the cosine band crossing

the Fermi level labeled ¢, and (c) the NFE state labeled as ¡ at the ¥ point in

the 1 1 cell.
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図１４：４−８員環 sp2炭素ネットワークの構造とフェルミレベルの電子分布 
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計算上は 3000K の温度で数十ピコ秒のシミュレーション時間では構造の破壊を見ることは

なかった。また、この系は、フェルミレベルをコサインバンドの変曲点が横切っており、それ

に起因する線形分散を有する状態がシート全体に広がっており、興味深い伝導特性が期

待される系であることを示した。 

 

５員環ネットワークにおいては、３つの５員環が一つの頂点を共有したアセペンタレン分子

構造に着目し、この分子を蜂の巣格子状に並べることにより、５員環を主とする種々の２次

元 sp2 炭素同素体の構築が可能であることを明らかにした。また、それらのエネルギー安

定性はフラーレン分子のそれとほぼ同程度であることから、比較的簡単に実現可能である

ことを予言し、熱的にも極めて高い安定性を有する系であることを示した。次に、これらの構

造の電子構造の解明をおこなったところ、５員環のみから構築させるネットワーク物質に於

いては、ネットワーク中に６員環を全く含まないにもかかわらず、フェルミレベル近傍におい

て１対の線形分散バンドが発現することを示した。さらにフェルミレベルに平坦バンドが発

現し、強磁性的な磁気秩序が発現することも示した（図１５）。すわなち、ディラック電子系と

強磁性的磁気秩序が共存する興味深い電子構造を有する系であり、この構造を用いた磁

性と伝導特性を併せ持つ新奇なデバイスの材料となることを示した。 

 
(a)                             (b) 

 
(c) 

ba

c

 
図１５：(a)アセペンタレン分子。５員環 sp2ネットワークの(b)最適化構造と

(c)分極スピン密度分布。 
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(5)長方形グラフェンの基礎物性の解明（青学大） 

前年度に引き続き、トップダウン的手法で切り出したグラフェンのモデルとして、網羅的に

発生させた長方形グラフェンの電子状態を調べた。まず基本的な知見として、グラフェンを

正方形に切り出す場合には、高々10×10 nm 程度の大きさにおいて、切り出し角（正方形

の一辺がグラフェンの並進方向に対してなす角）によらずエネルギーギャップがゼロにな

ることを確認した。すなわち、基板その他の影響なしに純粋なπ電子状態を考えると、これ

より大きな正方形の断片にギャップを持たせることはできない。断片の面積を変えずに短辺

の長さ(S)に対する長辺の長さ(L)の比（L/S）を大きくすると、切り出し角 0<<60に対

して可能な構造が増える。グラフェンの armchair 方向を 0とすると、L/S の値が特に大き

い（L/S～100）場合は、長辺が armchair方向に近くなるように切り出した構造において、数

十～数百 meV のエネルギーギャップを生じる。しかし、L/S の値が中程度（L/S～10）の場合

は、同程度のであってもギャップが小さくなる。また、有限のギャップを持つと考えられる

であっても実際にはギャップを持たない構造が多く、その原因は、の僅かな差異によって

断片に含まれる炭素数が奇数になることであるとわかった。以上より、純粋な電子状態とし

てナノスケールの長方形グラフェンにエネルギーギャップを持たせるためには、L/S とを精

密に制御する必要があることが示された（図１６）。 

 

(6)グラフェンリボンに於ける伝導特性の端形状依存性（筑波大） 

グラフェンにバンドギャップを形成する手段としてナノリボン化がある。現状では、原子レベ

ルでグラフェンナノリボン（GNR）のエッジ構造を制御することは困難であり，エッジの構造乱

れ（エッジラフネス）が電気伝導特性に及ぼす影響を明らかにすることが不可欠である。本
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図１６：グラフェン断片の切出しの例と、切出された断片のバンドギャップ

の形状依存性。 
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研究では、エッジラフネスのある GNR のコンダクタンスとそのばらつき（コンダクタンスゆらぎ）

の数値計算を行い、GNR の電気伝導特性が，GNR の長さ（ゲート長）とリボン幅に応じて，バ

リスティック伝導領域・拡散伝導領域・局在領域に分類されることを示した（図１７）。また，

FET チャネルに利用可能な GNR の長さ（ゲート長）とリボン幅を明らかにした。例えば，リボン

幅 2nm の GNR を用いて，チャネル長 10nm の FET を設計するためには，エッジの欠損率を

おおよそ 10%未満に抑える必要があることを示した。グラフェンリボンの伝導に関しては、こ

れまで清浄な端形状を有する者に対してのみその知見が与えられてきている。それに対し

て、我々はより現実的な構造の下でのシミュレーションを実施し、グラフェンリボンをデバイ

ス応用時に目指すべき端欠損率を具体的に示した。 

 

(7)２層グラフェンのバンドギャップエンジニアリング(産総研) 

グラフェンは高いキャリア移動度が期待されることから、半導体デバイスへの応用が期待さ

れている。しかしながら、電子構造的にはギャップを有しておらずオフ状態を実現すること

ができない。従っ

て、半導体デバイ

ス応用において

はギャップ形成が

必須となる。その

方策の一つとして、

２層グラフェンへ

の電界印加があ

る。これは、２層の

グラフェンに鉛直

電界を印加して

有限のギャップを

作成するというも

のである。しかし

ながらこの方法で

はオフ状態を維

持するのに電力

を必要とする点、電極とのコンタクトによる物性変調があり多くの問題を有している。我々は、

この問題を解する方法として、イオン性分子を２層グラフェンの表面に塗布することにより、

簡便に半導体化グラフェンが実現されることを示した（図１８）。すなわち、グラフェンの上面

 
図１７： コンダクタンス g の GNR 長さ依存性（ε: エネルギー、Lc：エッジ

欠損領域の長さ） 
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図１８：半導体化２層グラフェンの構造。 
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にアニオン型のイオン性分子、下面にカチオン型のイオン性分子を塗布することにより、グ

ラフェンの上下面に有効的にポテンシャル勾配を導入し、約 0.5eV のバンドギャップを有す

る半導体化グラフェンを実現する。また、アニオン分子とカチオン分子の組み合わせの制

御により、真性半導体、n 型半導体、p 型半導体グラフェンの実現が可能であり、グラフェン

のみで pn 接合を構築することが可能であることを示した（図１９）。 

 

３．3 グラファイト系材料を用いたデバイスの設計指針提示（筑波大） 

グラファイト系物質はその次元性、形状、サイズの観点から広い分野における材料応用の可

能性が指摘されている。しかし、そのデバイスへの組み込み、応用においては、上記に述べ

たような、種々の異種物質との複合構造形成において本質となる異種物質との界面における

基礎物性の解明とそれを考慮に入れたデバイスの設計が必須となる。すなわち、界面がグラ

ファイト系材料の特徴的な各種物性を破壊する方向で作用する。このことから、グラファイト系

材料のデバイス応用としては、１）複合構造形成による物性変調に対してロバストな特性を用

いたデバイス応用、２）複合構造形成による物性変調を積極的に用いたデバイス応用の２つ

の戦略のもと実施する必要がある。本プロジェクトにおいては、この２点を有機的に結合させ

た新奇応用の可能性について、デバイス設計の指針の提示を行った。 

 (1)カーボンナノチューブやグラフェンナノリボンにおける多重励起子生成の解明とその機

構を用いた高効率光電変換素子構造の設計指針の提示（筑波大） 

カーボンナノチューブ(CNT)やグラフェンナノリボン(GNR)では、その低次元性故にク

ーロン相互作用の効果が強くなり、光励起状態は室温でも安定な励起子となる。さら

に、励起子同士においてもクーロン相互作

用が強く働くため、励起子間の相関が重要

になる。本プロジェクトでは、ベーテサル

ピータ方程式を強束縛近似で解き、得られ

た励起子状態を用いて多重励起子生成の微

視的機構の解明を試みた。ここで、多重励

起子生成とは、励起子間クーロン相互作用

により、単一の光子から複数個の励起子が

生成されることである。計算の結果、(1)励

起子間の強いクーロン相互作用と(2)励起

子分散関係の 1次元 van Hove特異性により、

多重励起子生成が生じることを明らかにし

 
図２０：カーボンナノチューブの光電

変換効率 

 
図１９：イオン性分子種の選択による半導体化グラフェンの電子構造。左から真

性半導体、p型、n型の半導体電子構造となっている。各図の下は組み合わせたア

ニオン、カチオンイオン。 
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た。さらに、現実的なパラメータのもと多重励起子生成による光電変換効率を見積も

ると、180％にも達することがわかった（図２０）。この結果は、 CNTや GNRなどの低

次元ナノ炭素物質が光電変換デバイス材料として優れた特性を有する事を示している。 

次に、実際に発電で重要になるキャリア(光電流)の生成効率に関して、量子論に立脚

したミクロスコピックな理論計算の手法を用いて明らかにした。ここでは、ナノスケ

ール物質であるカーボンナノチューブにおい

て、様々な緩和プロセスを考慮した光電流生

成シミュレーションを行うことにより、キャ

リア生成効率を調べた。その結果、緩和プロ

セスが存在していても、キャリア生成効率が

160%を超えることがわかった（図２１）。さ

らに、我々はグラフェンナノリボンに対して

も同様の計算を行い、CNTとほぼ同じ光電変換

効率、光電流生成効率が実現されることを明

らかにした。これらの結果を統合すると、し

かるべきデバイス構造を構築することにより、

グラフェンナノリボン、CNT集合体は高効率光

電変換デバイスの素子として応用が可能であ

ることを示唆している。 

更に CNT とグラフェンリボンの上述の特性、すな

わち高効率光電変換、高効率光電流生成を光電

変換材料への応用を目指したデバイス構造の検討を行った。ここでは、可視光の全波長領

域を効率的に吸収する光電変換素子の設計指針の開発を行った（図２２）。考えたデバイス

構造は、光電変換部位として冊状にアラインした種々の幅を有するグラフェンリボンを考えた。

次に電子—正孔乖離点としてリボン結合領域に形成された種々の欠陥を用いる。これはグラ

フェン欠陥近傍において比較的強い電界（0.1 V/nm）が形成されることを本プロジェクトで明

らかにしており、その電界を光電流生成に用いる。最後に冊両端にアニオン、カチオン分子

を塗布することにより、両端に p 型、n 型グラフェン領域を構築し、光電流の取り出しを行う。こ

のデバイス構造はグラフェンのみで構築されているため、素子内での異種物質の存在はなく、

その影響を被ることなくグラファイト系材料の特性を生かすことが可能である。また、グラフェン

の高い透過性から、グラフェン冊構造の積層構造構築によるタンデム化によるさらなる高効率

化が可能である。また、フレキシブルかつ透明な光電変換素子としての応用可能性を示し、

広い分野において応用が可能なデバイス構造設計の指針を提示した。 

 

図２１： カーボンナノチューブに

おける光電流生成効率。 

 
図２２：グラフェン高効率光電変換デバイス構造。緑の領域がグラフェン冊

領域で種々の幅のグラフェンリボンからなり励起子生成部位、黒丸は欠陥部

位であり励起子乖離部位となる。 
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(2)グラフェンーダイヤモンド複合構造体を用いた高い熱拡散能を有する伝導チャネル（筑

波大） 

半導体デバイスにお

いては、半導体素子

間を結合する高い電

流密度、電子伝導特

性、熱特性を有する材

料の開発が望まれて

いる。特に配線で生成

される熱の効果的な放

出を念頭においた配

線材料の開発が期待

されている。ここでは、

導体素子間を結合す

る配線材料に対して、

銅配線を代替する高

い電子移動と電流密

度を実現する材料の候補と

して、グラフェンナノリボンの

適用を提示した。その際、高

電流密度とデバイスの高集

積化と伴う配線材料におけ

る発熱問題を回避する構造

として、グラフェンナノリボン

の両端がダイヤモンド表面

に結合された、sp2 と sp3 の

ハイブリッド炭素系を考えた

（図２３）。このような構造を構

築することにより、グラフェン

領域において、グラフェンが

本来有する優れた電子輸送

特性を保ち、同時にグラフェ

ンにおいて発生する熱を効

率的にダイヤモンド領域に

逃がすことができることを見

いだした。これは、グラフェン

とダイヤモンドが共に同種原子であり、その違いが結合形態、すなわち配位数の違いのみ

であることに起因する物である。実際、界面における熱コンダクタンスは室温で 7GW/m2K と

なり、炭素-シリコン界面の値を凌駕するものである（図２４）。このことから、ダイヤモンドはグ

ラフェン配線に対し高効率なヒートシンクの役割を果たし，炭素複合構造による新たな機能

性配線材料としての可能性を明らかにし、銅配線を代替する可能性のある配線材料と構造

の提案を行った。 
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図２３ グラフェン－ダイヤモンド複合構造。網掛け領域

がダイヤモンドに対応する。 
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図２４：グラフェンーダイヤモンド界面における界

面熱コンダクタンスの温度依存性 
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International Microprocesses and Nanotechnology Conference, Fukuoka, (November, 

5-7, 2014).  

国内会議 

３４． Junji Nakamura(筑波大), Takahiro Kondo(筑波大), Kenji Watahiki(筑波大), 

Yousuke Iwasaki(筑波大), JunePyo Oh(筑波大), Tetsuya Suzuki(筑波大), Yujiro 

Honma(筑波大), Daigo Hatake(筑波大), ``Catalytic Property and Morphology of Pt 

Clusters on Graphite Surface”,  American Vacuum Society (AVS) 56th International 

Symposium, San Jose (United States) 8-13, November, 2009. 

３５． 畠 大悟 (筑波大), 呉 準杓(筑波大), 新川 慶太朗(筑波大), 近藤 剛弘 (筑波

大), 中村 潤児(筑波大), ``金属クラスターとグラファイト表面の界面相互作用の触

媒特性への影響”,第 29 回表面科学学術講演会，タワーホール船堀（東京）2009 年

10 月 27-29 日 

３６． 鈴木 哲也(筑波大), 近藤 剛弘(筑波大), 中村 潤児(筑波大), ``Pt/HOPG モ

デル触媒における電子状態の制御”, 第 29 回表面科学学術講演会，タワーホール

船堀（東京）2009 年 10 月 27-29 日 

３７． 大谷 実(産総研)，越野幹人(東工大)，高木祥光(筑波大)，岡田 晋(筑波大), ``電

場によるグラファイト薄膜の磁性制御", 第 37 回フラーレン・ナノチューブ総合シンポ
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ジウム (名城大学，名古屋市)2010 年 3 月 5 日 

３８． 高木祥光(筑波大)、岡田晋(筑波大), ``アルミニウムクラスー吸着による単層カー

ボンナノチューブの E11、E22 バンドギャップ変調”, 第 37 回フラーレン・ナノチュー

ブ総合シンポジウム (名城大学，名古屋市)2010 年 3 月 3 日 

３９． 岡田晋(筑波大)、大谷実(産総研) ``ポタシウムドープ六方晶窒化ホウ素", 第 37

回フラーレン・ナノチューブ総合シンポジウム (名城大学，名古屋市)2010 年 3 月 4

日 

４０． 若林克法(物材機構)，岡田晋(筑波大), ``クライン端構造によるグラフェンナノリボ

ンのエッジ状態と平坦バンド"日本物理学会第 65 回年次大会(岡山市、岡山大

学)2010 年 3 月 20~23 日 

４１． 高木祥光(筑波大)，岡田晋(筑波大), ``金属表面上の単層カーボンナノチューブ

の第一原理計", 日本物理学会第 65 回年次大会(岡山市、岡山大学)2010 年 3 月

20~23 日 

４２． 岡田晋(筑波大), ̀ `基板によるグラファイト電子構造変調", 日本物理学会第 65 回

年次大会(岡山市、岡山大学)2010 年 3 月 20~23 日 

４３． 町田考洋(筑波大)，郭東輝(筑波大)，近藤剛弘(筑波大)，中村潤児(筑波大)：カリ

ウムを蒸着したグラファイト表面の極低温走査トンネル分光計測，第 106 回触媒討論

会，山梨大学甲府キャンパス（山梨），2010.9.18 

４４． Donghui Guo (筑波大), Takahiro Machida (筑波大), Yujiro Honma (筑波大), 

Takahiro Kondo (筑波大), and Junji Nakamura (筑波大)：STM Observation of 

Potassium Intercalated in Graphite，第 106 回触媒討論会，山梨大学甲府キャンパス

（山梨），2010.9.17 

４５． 町田考洋 (筑波大), 郭東輝 (筑波大), 近藤剛弘 (筑波大), 中村潤児 (筑波

大)：カリウムをドープしたグラファイト表面の極低温走査トンネル分光計測，真空・表

面科学合同講演会（第 30 回表面科学学術講演会＋第 51 回真空に関する連合講

演会）大阪大学コンベンションセンター（大阪），2010.11.4-6 

４６． 小鍋哲 (筑波大), 岡田晋 (筑波大), ``カーボンナノチューブの光吸収における

不純物効果", 日本物理学会 2010 年秋季大会(大阪府立大学)2010 年 9 月 23 日

-26 日 

４７． 岡田晋 (筑波大)、大谷実 (産総研), ``h-BN の電子構造制御の探索:NFE 状態

へのキャリア注入", 日本物理学会 2010 年秋季大会(大阪府立大学)2010 年 9 月 23

日-26 日 

４８． 神谷克政 (筑波大), 岡田晋 (筑波大), ``一本鎖 DNA 内包単層カーホンナノチ

ューフの原子構造と電子構造", 日本物理学会 2010 年秋季大会(大阪府立大

学)2010 年 9 月 23 日-26 日 

４９． 高木祥光 (筑波大), 岡田晋 (筑波大),``金属上の数層クラフェンの第一原理計

算", 日本物理学会 2010 年秋季大会(大阪府立大学)2010 年 9 月 23 日-26 日 

５０． 山本貴博 (理科大), 笹岡健二 (東大), 渡邉聡 (東大), "発表タイトル：金属カー

ボンナノチューブの交流応答関数のキャリアドーピング効果",日本物理学会 2010 年

秋季大会(大阪府立大学)2010 年 9 月 23 日-26 日. 

５１． 高木祥光 (筑波大), 岡田晋 (筑波大), ``金属上の数層グラフェンの電子構造", 

第 39 回フラーレン・ナノチューブ総合シンポジウム (京都大学)2010 年 9 月 5 日-7

日. 

５２． 中西毅 (産総研), 越野幹人 (東工大), 安藤恒也 (東工大), "1,2 層グラフェン境

界における谷分極伝導", 第 39 回フラーレン・ナノチューブ総合シンポジウム, 京都, 

2010.9.5. 

５３． 酒井 建一 (東工大), 高井 和之 (東工大), 福井 建一 (東工大),中西 毅 (産

総研), 榎 敏明 (東工大), "グラフェン端近傍の磁場中局所観察", 日本物理学会

２０１０年秋季大会, 大阪府立大学, 2010.9.24. 
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５４． 中西毅 (産総研), 越野幹人 (東工大),安藤恒也 (東工大), "単層,2 層グラフェン

境界における谷分極伝導", 日本物理学会２０１０年秋季大会, 大阪府立大学, 

2010.9.25. 

５５． 小鍋哲 (筑波大), 岡田晋 (筑波大), "単層カーボンナノチューブにおける単一

光子による多重励起子生成", 第 41 回フラーレン・ナノチューブ総合シンポジウム 

(首都大学東京, 東京)2011 年 9 月 6 日. 

５６． 高木祥光 (筑波大)、岡田晋 (筑波大), "カリウム-水素-グラファイト三元系層間

化合物薄膜によるハントキャッフエンシニアリ ング" 第 41 回フラーレン・ナノチュー

ブ総合シンポジウム (首都大学東京, 東京)2011 年 9 月 7 日. 

５７． 岡田晋 (筑波大), "2 次元ポリマー化コロネン", 第 41 回フラーレン・ナノチューブ

総合シンポジウム (首都大学東京, 東京)2011 年 9 月 7 日. 

５８． 高木祥光 (筑波大)、岡田晋 (筑波大), "電極金属が誘起するグラフェン電子構

造の空間的変調", 日本物理学会 2011 年秋季大会, 富山大学(富山市)2011 年 9

月 21 日 

５９． 小鍋哲 (筑波大), 岡田晋 (筑波大), "カーボンナノチューブにおける励起子多

体効果" 日本物理学会 2011 年秋季大会, 富山大学(富山市)2011 年 9 月 21 日 

６０． 岡田晋 (筑波大), "2 次元ポリマー化したコロネンの構造と電子状態", 日本物理

学会 2011 年秋季大会, 富山大学(富山市)2011 年 9 月 24 日 

６１． 神谷克政 (筑波大)、岡田晋 (筑波大), ``カーボンナノチューブに吸着したアミノ

酸のエネルギー論と電子構造" 

６２． 第 42 回 フラーレン・ナノチューブ・グラフェン総合シンポジウム, 東京大学(東

京)2011 年 3 月 6 日-8 日 

６３． 小鍋哲 (筑波大)、松田一成 (京大)、岡田晋 (筑波大), ``キャリアドープした単層

カーボンナノチューブの励起子ー電子弾性散乱"第 42 回 フラーレン・ナノチュー

ブ・グラフェン総合シンポジウム, 東京大学(東京)2011 年 3 月 6 日-8 日 

６４． 小鍋哲 (筑波大), 岡田晋 (筑波大), ``カーボンナノチューブにおける多重励起

子生成",日本物理学会第 67 回年次大会, 関西学院大学(西宮市)2012 年 3 月 25

日 

６５． 岡田晋 (筑波大), ``コロネンポリマー内包 CNT のエネルギー論と電子状態", 日

本物理学会第 67 回年次大会, 関西学院大学(西宮市)2012 年 3 月 25 日 

６６． Nguyen Thanh Cuong (産総研)，Minoru Otani (産総研)，Susumu Okada (筑波大), 

``Origin of the n-type Transport Behavior of C59N Encapsulated Single-Walled 

Carbon Nanotube"日本物理学会第 67 回年次大会, 関西学院大学(西宮市)2012 年

3 月 25 日 

６７． 丸山実那 (筑波大), 岡田晋 (筑波大), C26 多面体をユニットとする二次元炭素

結晶相の安定構造と電子状態", 日本物理学会 第 68 回年次大会、 広島大学、

2013 年 3 月 26 日-29 日 

６８． 山中綾香 (筑波大), 岡田晋 (筑波大), "電界下における有限長 zigzag カーボン

ナノチューブの電子物性", 日本物理学会 第 68 回年次大会、 広島大学、2013 年

3 月 26 日-29 日 

６９． 近藤剛弘 (筑波大)，Donghui Guo (筑波大)，町田考洋 (筑波大)，鹿野大志 (筑

波大)，鈴木哲也 (筑波大)，櫻井雅崇 (筑波大)，岩竹啓吾 (筑波大)，岡田晋 (筑

波大)，中村潤児 (筑波大), "グラファイト表面に無磁場下で出現するランダウ準位の

起源", 日本物理学会 第 68 回年次大会、 広島大学、2013 年 3 月 26 日-29 日 

７０． 新タ晴奈 (筑波大)，岡田晋 (筑波大), "十重付加体フラーレンの電子構造", 日

本物理学会 第 68 回年次大会、 広島大学、2013 年 3 月 26 日-29 日 

７１． 曽根準基 (筑波大)，岡田晋 (筑波大), "部分的に水素終端されたダイヤモンド

構造(111)面におけるディラック電子", 日本物理学会 第 68 回年次大会、 広島大

学、2013 年 3 月 26 日-29 日 
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７２． Nguyen Thanh Cuong (AIST)，Minoru Otani (AIST)，Susumu Okada (筑波大), 

"Electron-state control of multilayer MoS2 by electric field", 日本物理学会 第 68

回年次大会、 広島大学、2013 年 3 月 26 日-29 日 

７３． 高島健吾 (理科大)，高田幸宏 (理科大)，山本貴博 (理科大)、グラフェンナノリ

ボンの電気伝導特性へのエッジラフネスの影響、日本物理学会 第68回年次大会、

広島大学・東広島市、2013 年 3 月 28 日  

７４． 加藤 哲平 (理科大), 臼井 信志 (理科大), 山本 貴博 (理科大)、CNT 薄膜の

熱電物性へのチューブ接触効果：NEGF+DFT シミュレーション、日本物理学会 第

68 回年次大会、広島大学・東広島市、2013 年 3 月 26 日 

７５． 平井大介 (東大)、山本貴博 (理科大)、渡邊聡 (東大)、カーボンナノチューブの

交流特性への不純物散乱の影響、日本物理学会 第 68 回年次大会、広島大学・東

広島市、2013 年 3 月 26 日 

７６． 船谷 宜嗣 (神戸大), 山本 貴博 (理科大), 小川 真人 (神戸大), 相馬 聡文 

(神戸大)、グラフェンの機械的変形が熱物性に与える影響、日本物理学会 第 68 回

年次大会、広島大学・東広島市、2013 年 3 月 26 日 

７７． 平井大介、山本貴博 (理科大)、渡邊聡、カーボンナノチューブの交流伝導特性

の理論解析、第二回 ナノスケール分子デバイスセミナー、化学会館・東京、2013 年 

3 月 14 日 

７８． 加藤 哲平 (理科大), 臼井 信志 (理科大), 山本 貴博 (理科大)、SWNT 薄膜

の熱起電力の第一原理シミュレーション、第 44 回フラーレン・ナノチューブ･グラフェ

ン総合シンポジウム、東京大学・伊藤国際学術研究センター・謝恩ホール・東京、

2013 年 3 月 13 日 

７９． 高島健吾 (理科大), 高田幸宏 (理科大), 山本 貴博 (理科大)、欠損のあるグラ

フェンナノリボンにおけるアンダーソン局在、第 44 回フラーレン・ナノチューブ･グラフ

ェン総合シンポジウム、東京大学・伊藤国際学術研究センター・謝恩ホール・東京、

2013 年 3 月 11 日 

８０． 小鍋 哲 (筑波大), 岡田 晋 (筑波大), "2 層グラフェンにおけるクーロンドラッグ

と励起子絶縁体", 第 44 回 フラーレン・ナノチューブ・グラフェン総合シンポジウム, 

東京大学(東京)2013 年 3 月 11 日-13 日 

８１． 小鍋哲 (筑波大)，松田一成 (京大)，岡田晋 (筑波大), "キャリアドープした単層

カーボンナノチューブにおける励起子位相緩和", 日本物理学会 2012 年秋季大会, 

横浜国立大学(横浜市)2012 年 9 月 19 日 

８２． 丸山実那 (筑波大)，岡田晋 (筑波大), "C28 をユニットとした新しい物質の安定

構造と電子状態", 日本物理学会 2012 年秋季大会, 横浜国立大学(横浜市)2012

年 9 月 21 日 

８３． 山中綾香 (筑波大)，岡田晋 (筑波大), "電界下におけるキャップ付きカーボンナ

ノチューブの電子物性", 日本物理学会 2012 年秋季大会, 横浜国立大学(横浜

市)2012 年 9 月 21 日 

８４． Thanh Cuong Nguyen (AIST), Minoru Otani (AIST), Susumu Okada (筑波大), 

"Bilayer graphene sandwiched by ionic molecules: Band-gap and carrier type 

engineering", 第43回 フラーレン・ナノチューブ・グラフェン総合シンポジウム, 東北

大学(仙台)2012 年 9 月 5 日-7 日 

８５． 小鍋 哲 (筑波大), 岡田 晋 (筑波大), "電界下における二層グラフェンの電子

状態", 第 43 回 フラーレン・ナノチューブ・グラフェン総合シンポジウム, 東北大学

(仙台)2012 年 9 月 5 日-7 日 

８６． 小鍋 哲 (筑波大), 岡田 晋 (筑波大), “単層遷移金属ダイカルコゲナイドにお

けるバレーに依存した励起子多体効果” 第 45 回 フラーレン・ナノチューブ・グラフ

ェン総合シンポジウム, 大阪大学(豊中市), 2013 年 8 月 6 日. 

８７． Mark Bissett, Satoru Konabe, Susumu Okada, Masaharu Tsuji, Hiroki Ago, 
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“Tuning the Chemical Reactivity of Graphene by Mechanical Strain” 第 45 回 フラ

ーレン・ナノチューブ・グラフェン総合シンポジウム, 大阪大学(豊中市)2013 年 8 月 7

日. 

８８． Nguyen Thanh Cuong (産総研), Minoru Otan (産総研)i, Susumu Okada (筑波大), 

“Electronic structure of potassium doped MoS2”第 45 回 フラーレン・ナノチューブ・

グラフェン総合シンポジウム, 大阪大学(豊中市)2013 年 8 月 8 日. 

８９． 山中綾香 (筑波大)，岡田晋 (筑波大), “電界下における有限長カーボンナノチ

ューブの電荷蓄積と電子物性” 日本物理学会 2013 年秋季大会, 徳島大学, 2013

年 9 月 26 日.  

９０． 木暮聖太 (筑波大)，岡田晋 (筑波大), ”C60 を抱接した環状炭化水素分子のエ

ネルギー論と電子状態”日本物理学会 2013 年秋季大会, 徳島大学, 2013 年 9 月

26 日. 

９１． 小鍋哲 (筑波大)，岡田晋 (筑波大), “単層遷移金属ダイカルコゲナイドの光学

応答に関する理論的研究” 日本物理学会 2013 年秋季大会, 徳島大学, 2013 年 9

月 27 日. 

９２． 猪谷太輔 (筑波大)，大橋洋士 (慶大)，岡田晋 (筑波大), “2 次元ディラック電子

系における超伝導状態での集団励起” 日本物理学会 2013 年秋季大会, 徳島大学, 

2013 年 9 月 28 日. 

９３． 丸山実那 (筑波大)，岡田晋 (筑波大), “5 員環からなる 2 次元 sp2 炭素結晶の電

子構造” 日本物理学会 2013 年秋季大会, 徳島大学, 2013 年 9 月 25 日. 

９４． 高島健吾 (理科大)，高田幸宏 (理科大)、山本貴博 (理科大), “グラフェンナノリ

ボンにおけるエッジラフネスの影響のリボン幅依存性” 日本物理学会 2013 年秋季

大会, 徳島大学, 2013 年 9 月 26 日. 

９５． 船谷宜嗣 (神戸大)，山本貴博 (理科大)，小川真人 (神戸大)，相馬聡文 (神戸

大), “グラフェンの熱物性における面内歪みの影響” 日本物理学会 2013 年秋季

大会, 徳島大学, 2013 年 9 月 26 日. 

９６． 山本貴博 (理科大), “ナノカーボン材料の熱電物性シミュレーションと熱電変換

材料としての可能性” ナノカーボン材料の熱電物性シミュレーションと熱電変換材

料としての可能性, 東京理科大学・森戸記念会館, 2013 年 6 月 20 日. 

９７． 丸山実那 (筑波大)，岡田晋 (筑波大), “C32 フラーレン固体相の物質設計と物

性解明” 日本物理学会 第 69 回年次大会、 東海大学、2014 年 3 月 27 日. 

９８． 猪谷太輔 (筑波大)，大橋洋士 (慶大)，岡田晋 (筑波大), “2 次元ディラック電子

系における超伝導状態での集団励起 II” 日本物理学会 第 69 回年次大会、 東海

大学、2014 年 3 月 27 日 

９９． 木暮聖太 (筑波大)，岡田晋 (筑波大), ”多環炭化水素分子を内包したカーボン

ナノチューブの物性” 日本物理学会 第 69 回年次大会、 東海大学、2014 年 3 月

28 日. 

１００． 山中綾香 (筑波大)，岡田晋 (筑波大), “グラフェン端のエネルギー論と電子状

態” 日本物理学会 第 69 回年次大会、 東海大学、2014 年 3 月 28 日. 

１０１． 毛利真一郎 (京大)，周利中 (京大)，壷井佑夏 (京大)，Minglin Toh (京大)，宮

内雄平 (京大)，小鍋哲 (筑波大)，岡田晋 (筑波大)，江田剛輝 (京大)，松田一成 

(京大), “単層遷移金属ダイカルコゲナイドにおける発光ダイナミクスと励起子 励起

子相互作用” 日本物理学会 第 69 回年次大会、 東海大学、2014 年 3 月 28 日. 

１０２． 實宝 秀幸 (富士通研), 岡田 晋 (筑波大), 大淵 真理 (富士通研), "グラフェ

ン/金属電極界面における接触抵抗の第一原理計算", 第 47 回フラーレン・ナノチ

ューブ・グラフェン総合シンポジウム, 名古屋大学(名古屋)2014 年 9 月 3 日-5 日 

１０３． 五十嵐透 (首都大)，河合英輝 (首都大)，Nguyen Thanh Cuong (産総研)，岡田

晋 (筑波大)，Thomas Pichler (ウィーン大)，柳和宏 (首都大), "高密度キャリア注入

により単層カーボンナノチューブに形成される表面プラズモン散乱", 日本物理学会 
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2014 年秋季大会、 中部大学、2014 年 9 月 7 日-10 日 

１０４． 丸本一弘 (筑波大)，松本大佑 (筑波大)，柳和宏 (首都大)，岡田晋 (筑波大)，

竹延大志 (早大), ``半導体単層カーボンナノチューブにおける両極性電場誘起スピ

ン消失の ESR 直接観測" 日本物理学会 2014 年秋季大会、 中部大学、2014 年 9

月 7 日-10 日 

１０５． 石山佑 (筑波大)，岡田晋 (筑波大), "欠陥を有する CNT の電界下での電子物

性" 日本物理学会 2014 年秋季大会、 中部大学、2014 年 9 月 7 日-10 日 

１０６． 木暮聖太 (筑波大)，岡田晋 (筑波大), "ナノサターン：新奇 C60 包摂系の物質

設計と電子物性解明", 日本物理学会 2014 年秋季大会、 中部大学、2014 年 9 月

7 日-10 日 

１０７． 小鍋哲 (筑波大)，岡田晋 (筑波大), "遷移金属ダイカルコゲナイドにおけるバ

レー分極緩和の理論的研究", 日本物理学会 2014 年秋季大会、 中部大学、2014

年 9 月 7 日-10 日 

１０８． 成田康平 (筑波大)，岡田晋 (筑波大), "電場による十重付加体 C60 のラジカル

スピンの制御", 日本物理学会 2014 年秋季大会、 中部大学、2014 年 9 月 7 日-10

日 

１０９． 野村和哉 (筑波大)，岡田晋 (筑波大), "C60 ダイマー中の特異な水分子相対

配向", 日本物理学会 2014 年秋季大会、 中部大学、2014 年 9 月 7 日-10 日 

１１０． 山中綾香 (筑波大)，岡田晋 (筑波大), "電界によるグラフェンナノリボンへの自

由電子注入", 日本物理学会 2014 年秋季大会、 中部大学、2014 年 9 月 7 日-10

日 

１１１． 丸山実那 (筑波大)，岡田晋 (筑波大), "新奇２次元原子層物質の物質設計と

物性解明", 日本物理学会 2014 年秋季大会、 中部大学、2014 年 9 月 7 日-10 日 

１１２． 小鍋 哲(筑波大), 岡田 晋(筑波大), “遷移金属ダイカルコゲナイドにおけるバ

レー分極緩和の理論的研究", 第 48 回フラーレン・ナノチューブ・グラフェン総合シ

ンポジウム, 東京大学(東京)2015 年 2 月 21 日-23 日 

１１３． 丸山実那 (筑波大)，岡田晋 (筑波大), “Magnetic Ordering of Two-dimensional 

Networks of Fused C36 Polyhedra under an Electric Field" 第 48 回フラーレン・ナノ

チューブ・グラフェン総合シンポジウム, 東京大学(東京)2015 年 2 月 21 日-23 日 

１１４． 石山佑（筑波大），岡田晋（筑波大）, “種々の欠陥を有する CNT における電荷

蓄積電圧のばらつき", 日本物理学会 第 70 回年次大会、 早稲田大学、2015 年 3

月 21 日-24 日 

１１５． 山中綾香（筑波大），岡田晋（筑波大）, “グラフェン端に出現する NFE 状態の電

界方向依存性", 日本物理学会 第 70 回年次大会、 早稲田大学、2015 年 3 月 21

日-24 日 

１１６． 丸山実那（筑波大），岡田晋（筑波大）, “内部構造を有する原子層物質の電場

による電子物性変調", 日本物理学会 第 70 回年次大会、 早稲田大学、2015 年 3

月 21 日-24 日 

１１７． 成田康平（筑波大），岡田晋（筑波大）, “十重付加体 C60 鎖の磁性状態",日本

物理学会 第 70 回年次大会、 早稲田大学、2015 年 3 月 21 日-24 日 

③ ポスター発表  （国内会議５７件、国際会議７１件） 

国際会議 

１． Minoru Otani(産総研), Mikito Koshino (東北大), Yoshiteru Takagi (筑波大), and 

Susumu Okada (筑波大), “Spin polarization and magnetic phase control of graphite 

thin films” 11th International Conference on the Science and Application of 

Nanotubes (NT10), Montreal, June 27 – July 2, (2010). 

２． Susumu Okada (筑波大), “Electronic structure of C59N-Encapsulated Carbon 

Nanotubes” 11th International Conference on the Science and Application of 

Nanotubes (NT10), Montreal, June 27 – July 2, (2010). 
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３． Takahiro Yamamoto (理科大), Takuma Shiga (東大), Satoru Konabe (筑波大), and 

Susumu Okada (筑波大), “Electronic and thermal properties of graphene-diamond 

hybrid structures” 11th International Conference on the Science and Application of 

Nanotubes (NT10), Montreal, June 27 – July 2, (2010). 

４． S. Konabe (筑波大), T. Shiga(東大), T. Yamamoto, J. Shiomi (東大), S. Maruyama 

( 東 大 ), S. Okada ( 筑 波 大 ), "Electronic and Thermal Properties of 

Graphene-Diamond Hybrid Structures", Recent Advances in Graphene and Related 

Materials, Singapore, August 1-6, (2010). 

５． Yoshiteru Takagi (筑波大), Mikito Koshino (東北大), Minoru Otani(産総研), 

Susumu Okada (筑波大), "Magnetic moment on (0001) surfaces Rhombohedral 

graphite induced by edge states", Recent Advances in Graphene and Related 

Materials, Singapore, August 1-6, (2010) 

６． S. Konabe (筑波大 ), T. Yamamoto and K. Watanabe,"Auger-Ionization and 

Photocurrents in Single-Walled Carbon Nanotubes", 11th International Conference 

on the Science and Application of Nanotubes (NT10), Montreal, June 27 – July 2, 

(2010). 

７． S. Konabe (筑波大), N. Onoda (東大), T. Yamamoto (理科大) and K. Watanabe (東

大), " Auger-Recombination Induced Photocurrents in Carbon Nano-Materials", 

The 37th International Symposium on Compound Semiconductors, Takamatsu, May 

31 (2010). 

８． Susumu Okada (筑波大 ), Minoru Otani(産総研 ), "Electron-state Control of 

Hexagonal Boron Nitride: Carrier Injection into Inter-layer Band", The 37th 

International Symposium on Compound Semiconductors, Takamatsu, May 31 (2010). 

９． Yoshiteru Takagi (筑波大), Susumu Okada (筑波大), ``Electronic-state Modulation 

on Single-Walled Carbon Nanotube Adsorbed on Metal Surfaces", 37th International 

Symposium on Compound Semiconductors, Takamatsu, May 31 (2010). 

１０． Daisuke Hirai (東大), Takahiro Yamamoto (理科大), and Satoshi Watanabe (東大), 

"AC Transport in Metallic Carbon Nanotubes with Single Monatomic Vacancy", 

Workshop on Simulation and Modeling of Emerging Electronics, (Hong Kong) 

December 8 (2010). 

１１． T. Nakanishi (産総研) and T. Ando (東工大), "Valley polarization in a mono- and 

bilayer graphene junction", Recent Advances in Graphene and Related Materials, 

Singapore, 2010.8.3. 

１２． Nguyen Thanh Cuong (産総研), Minoru Otani (産総研), Susumu Okada (筑波大), 

“Electronic structure of graphene adsorbed on (0001) surfaces of SiO2 substrate”, 

NT11 International Conference on the Science and Application of Nanotubes, 

Cambridge, UK, 2011 年 7 月 10 日 

１３． Satoru Konabe (筑波大), Susumu Okada (筑波大), "Spin-Related Novel Optical 

Phenomena in Single-Walled Carbon Nanotubes", 11th International Conference on 

the Science and Application of Nanotubes (NT11), Cambridge, UK, 2011 年 7 月 12

日. 

１４． Katsumasa Kamiya (筑波大), Naoto Umezawa (NIMS), Susumu Okada (筑波大), 

"Energetics and Electronic Structures of Graphene Adsorbed on HfO2 Surfaces", 

11th International Conference on the Science and Application of Nanotubes (NT11), 

Cambridge, U.K. 2011 年 7 月 12 日. 

１５． Katsumasa Kamiya (筑波大), Susumu Okada (筑波大), "Energetics and Electronic 

Structure of Encapsulated Single- Stranded DNA in Carbon Nanotubes", 12th 

International Conference on the Science and Application of Nanotubes (NT11), 

Cambridge, UK, 2011 年 7 月 12 日. 
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１６． Nguyen Thanh Cuong (産総研), Minoru Otani (産総研), and Susumu Okada (筑波

大), “Tunable Magnetic Properties of Rhombohedral Graphite Thin Films”, 2011 

International Conference on Solid State Devices and Materials (SSDM 2011), Nagoya, 

2011 年 9 月 28 日 

１７． Susumu Okada (筑波大) and Takazumi Kawai (NEC), "Electronic Structure and 

Energetics of Corrugated Graphene Sheet" 2011 International Conference on Solid 

State Devices and Materials (SSDM 2011), Nagoya, 2011 年 9 月 28 日 

１８． Katsumasa Kamiya (筑波大), Naoto Umezawa (NIMS), and Susumu Okada (筑波

大 ), "Electronic structure of graphene adsorbed on HfO2 surfaces", 24th 

International Microprocesses and Nanotechnology Conference, ANA hotel, Kyoto, 

2011 年 10 月 25 日.  

１９． Y.Takagi ( 筑 波 大 ) and S.Okada ( 筑 波 大 ), ``Band-Gap Engineering of 

Hydrogen-Potassium Ternary Graphite Intercalation Compound Thin Films", 24th 

International Microprocesses and Nanotechnology Conference, ANA hotel, Kyoto, 

2011 年 10 月 26 日.  

２０． Y.Takagi ( 筑 波 大 ) and S.Okada ( 筑 波 大 ), ``Band-Gap Engineering of 

Hydrogen-Potassium Graphite Ternary Intercalation Compound Thin films" The 

14th Asian Workshop on First-Principles Electronic Structure Calculations, Tokyo, 

Japan, 2011 年 10 月 31 日 

２１． Nguyen Thanh Cuong (産総研), Minoru Otani (産総研), and Susumu Okada (筑波

大 ), “Origin of the n-type Transport Behavior of C59N Encapsulated 

Semiconducting Single Wall Carbon Nanotube”, The 14th Asian Workshop on 

First-Principles Electronic Structure Calculations, Tokyo, Japan, 2011 年 10 月 31

日 

２２． Katsumasa Kamiya (筑波大) and Susumu Okada (筑波大), "Energetics and 

Electronic Structures of Inserted Single-Stranded DNA into Single-Walled Carbon 

Nanotubes", Workshop on Carbon Nanotube in Commemoration of The 20th 

Anniversary of its Discovery ("2011-CNT20"), The International House of Japan, 

Tokyo, 2011 年 12 月 12 日〜１３日. 

２３． S. Konabe (筑波大) and S. Okada (筑波大), "Multiple Exciton Generation by a 

Single Photon in Single-Walled Carbon Nanotubes" International Symposium on 

Surface Science (ISSS-6), Tokyo, 2011 年 12 月 14 日 

２４． Teppei Kato (理科大), Shinji Usui (理科大), Takahiro Yamamoto (理科大)、Edge 

Effects and Mechanical Deformation Effets on Thermoelectric Power of Graphene 

Nanoribbons、25th International Microprocesses and Nanotechnology Conference 

(MNC 2012)、Kobe, Japan、2012 年 11 月 1 日 

２５． Yukihiro Takada (理科大), Kengo Takashima (理科大), Takahiro Yamamoto (理科

大)、Wave Packet Dynamics Simulations on Electronic Transport in Nano-carbon 

Materials、25th International Microprocesses and Nanotechnology Conference (MNC 

2012) 、Kobe, Japan、2012 年 10 月 31 日 

２６． Daisuke Hirai (東大), Takahiro Yamamoto (理科大), Satoshi Watanabe (東大)、

Theoretical Analysis on Influence of Defects on AC Transport in Metallic 

Single-Walled Carbon Nanotubes、13th International Conference on the Science and 

Application of Nanotubes (NT12) 、 Brisbane Convention & Exhibition Centre, 

Australia 、2012 年 6 月 28 日 

２７． Derek A. Thomas (東大), Takahiro Yamamoto (理科大), Tomofumi Tada (東大), 

Satoshi Watanabe (東大)、Non-equilibrium thermal transport simulation of conical 

carbon nanofiber nanostructures、13th International Conference on the Science and 

Application of Nanotubes (NT12) 、 Brisbane Convention & Exhibition Centre, 
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Australia、2012 年 6 月 25 日 

２８． Susumu Okada (筑波大), “Electronic structures of graphene ribbons encapsulated 

in carbon nanotube", 13th International Conference on the Science and Application 

of Nanotubes (NT12),June 24 - June 29, 2011, Brisbane. 

２９． Nguyen Thanh Cuong, Minoru Otani, and Susumu Okada, “Energetics and 

electronic structures of graphene corner edges",13th International Conference on 

the Science and Application of Nanotubes (NT12),June 24 - June 29, 2011, Brisbane. 

３０． Katsumasa Kamiya (筑波大) and Susumu Okada (筑波大), “Energetics and 

Electronic Structures of Amino Acid Residues Adsorbed on Carbon Nanotubes", 

13th International Conference on the Science and Application of Nanotubes 

(NT12),June 24 -- June 29, 2011, Brisbane. 

３１． Satoru Konaba (筑波大 ) and Susumu Okada (筑波大), “Multiple exciton 

generation by a single photon in semiconducting single-walled carbon nanotubes", 

13th International Conference on the Science and Application of Nanotubes (NT12), 

June 24 - June 29, 2011, Brisbane. 

３２． Ayaka Yamanaka (筑波大) and Susumu Okada (筑波大), “Electronic Properties of 

Carbon Nanotubes under the Electric Field", 2012 International Conference on Solid 

State Devices and Materials (SSDM 2012), 国立京都国際会館、2012 年 9 月 25 日

-27 日 

３３． Ayaka Yamanaka (筑波大) and Susumu Okada (筑波大),“Electronic Properties of 

Carbon Nanotubes under the Electric Field", MNC2012, 25th International 

Microprocesses and Nanotechnology Conference, 2012 年 10 月 30 日-11 月 2 日,  

神戸メリケンパーク (神戸市)  

３４． Mina Maruyama (筑波大 ) and Susumu Okada (筑波大 ), “New Elemental 

Semiconductors of Fused Small Fullerenes",MNC2012, 25th International 

Microprocesses and Nanotechnology Conference, 2012 年 10 月 30 日-11 月 2 日, 神

戸メリケンパーク (神戸市)  

３５． Satoru Konabe (筑波大) and Susumu Okada (筑波大), “Electronic Structures of 

Bilayer Graphene under Electric Field", MNC2012, 25th International 

Microprocesses and Nanotechnology Conference, 2012 年 10 月 30 日-11 月 2 日, 神

戸メリケンパーク (神戸市)  

３６． Y. Tomita (筑波大), S. Okada (筑波大), "Topological line-defect induced band 

offset in hexagonal boron nitride", MNC2012, 25th International Microprocesses and 

Nanotechnology Conference, 2012 年10月30日-11月2日, 神戸メリケンパーク (神

戸市) 

３７． Y. Tomita (筑波大), T. Nakayama (千葉大), S. Okada (筑波大), "First-principles 

Study of Atomic Impurity States in Organic Semiconductors: Their Chemical 

Classification", The 31st International Conference on the Physics of Semiconductors 

(ICPS2012), Zurich Switzerland, 2012 年 8 月. 

３８． Ayaka Yamanaka ( 筑 波 大 ) and Susumu Okada ( 筑 波 大 ), “Anomalous 

Electric-Field Screening at the Edge Atomic Sites of Finite-Length Zigzag Carbon 

Nanotubes” 14th International Conference on the Science and Application of 

Nanotubes (NT13), Aalto University (Espo), 2013 年 6 月 26 日. 

３９． Satoru Konabe (筑波大), Kazunari Matsuda (京大), and Susumu Okada (筑波大), 

“Suppression of Exciton-Electron Scattering in Doped Single-Walled Carbon 

Nanotubes”14th International Conference on the Science and Application of 

Nanotubes (NT13), Aalto University (Espo). 2013 年 6 月 27 日. 

４０． Nguyen Thanh Cuong (産総研), Minoru Otani (産総研), Susumu Okada (筑波大), 

“Tailoring electronic structure of MoS2 by electrostatic doping” 14th International 
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Conference on the Science and Application of Nanotubes (NT13), Aalto University 

(Espo), 2013 年 6 月 27 日. 

４１． Mina Maruyama ( 筑 波 大 ) and Susumu Okada ( 筑 波 大 ), “Magnetic 

Two-Dimensional sp2 Carbon Sheet of Fused Pentagons” 14th International 

Conference on the Science and Application of Nanotubes (NT13), Aalto University 

(Espo), 2013 年 6 月 27 日. 

４２． Junki Sone (筑波大) and Susumu Okada (筑波大), “Slow Dirac Electrons on 

Hexagonal Dangling Bond Networks on Hydrogen Deposited Diamond (111) and Si 

(111) Surfaces” 14th International Conference on the Science and Application of 

Nanotubes (NT13), Aalto University (Espo), 2013 年 6 月 27 日. 

４３． Mina Maruyama (筑波大) and Susumu Okada (筑波大), “Design of New Carbon 

Allotropes of Fused Small Fullerenes” The 40th International Symposium on 

Compound Semiconductors, Kobe Convention Center, Kobe, 2013 年 5 月 23 日. 

４４． Ayaka Yamanaka (筑波大) and Susumu Okada (筑波大), “Electrostatic Potential 

of Hydrogenated Finite- length Carbon Nanotubes under an Electric Field” The 40th 

International Symposium on Compound Semiconductors, Kobe Convention Center, 

Kobe, 2013 年 5 月 22 日. 

４５． Mina Maruyama (筑波大) and Susumu Okada (筑波大), “Two-dimensional sp2 

Carbon Network of Fused Pentagons: All Carbon Ferromagnetic sheet” MNC2013, 

26th International Microprocesses and Nanotechnology Conference, Sapporo, 2013

年 11 月 7 日. 

４６． Ayaka Yamanaka ( 筑 波 大 ) and Susumu Okada ( 筑 波 大 ), “Structural

 Dependence of Electronic Properties of Graphene 

Nanoribbons on an Electric Field”, MNC2013, 26th International Microprocesses 

and Nanotechnology Conference, Sapporo, 2013 年 11 月 7 日. 

４７． Shota Kigure (筑波大) and Susumu Okada (筑波大), “Energetics and

 Electronic Structures of C60 included within [n]Cyclacene Molecules” 

MNC2013, 26th International Microprocesses and Nanotechnology Conference, 

Sapporo, 2013 年 11 月 7 日. 

４８． Daisuke Inotani (筑波大), Yoji Ohashi (慶大), and Susumu Okada (筑波大), 

“Collective Properties of Superconducting Graphene" MNC2013, 26th 

International Microprocesses and Nanotechnology Conference, Sapporo, 2013 年 11

月 7 日. 

４９． Shota Kigure (筑波大) and Susumu Okada (筑波大), “Dynamical Properties and 

Electronic Structure of C60 included [n]Cyclacene” ISANN 2013 International 

Symposium on Advanced Nanodevices and Nanotechnology, Poipu Beach, Kauai, 

2013 年 1２月 11 日. 

５０． Mina Maruyama (筑波大) and Susumu Okada (筑波大), “A Two-dimensional 

Carbon Network of Fused Pentagons: All Carbon Magnetic Sheet” ISANN 2013 

International Symposium on Advanced Nanodevices and Nanotechnology, Poipu 

Beach, Kauai, 2013 年 1２月 11 日 

５１． Ayaka Yamanaka (筑波大) and Susumu Okada (筑波大), “Electronic Properties of 

Graphene under an Electric Field“ ISANN 2013 International Symposium on 

Advanced Nanodevices and Nanotechnology, 2013 Poipu Beach, Kauai, 2013 年 1２

月 11 日. 

５２． T. Kato (理科大), S. Usui (理科大) and T. Yamamoto (理科大), “Ab-initio Study 

on Thermoelectric Power of CNT-thin Film” 26th International Microprocesses and 

Nanotechnology Conference, Royton Sapporo, 2013 年 11 月 10 日. 

５３． Teppei Kato (理科大), Shinji Usui (理科大), Takahiro Yamamoto (理科大), “DFT 
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Study on Thermoelectric Power of SWNT Buckypapers” 2013 JSAP-MRS Joint 

Symposia, 同志社大学、京都, 2013 年 9 月 18 日. 

５４． Kengo Takashima (理科大), Yukihiro Takada (理科大), Takahiro Yamamoto (理科

大), “Edge-Disorder effect on Electronic Transort in Graphene Nanoribbons, 2013 

JSAP-MRS Joint Symposia, 同志社大学、京都, 2013 年 9 月 17 日  . 

５５． Masaaki Araidai (理科大), Takahiro Yamamoto (理科大), Kenji Shiraishi (理科大), 

“First-Principles Study on Current-Induced Magnetization Switching in Magnetic 

Tunnel Junctions” 19th International Vacuum Congress (IVC-19), Paris, France, 

2013 年 9 月 11 日. 

５６． Kengo Takashima (理科大 ), Takahiro Yamamoto (理科大), “Computational 

Simulation on Electronic Transport in Edge-Disordered Graphene Nanoribbons” 

19th International Vacuum Congress (IVC-19), Paris, France, 2013 年 9 月 10 日. 

５７． Teppei Kato (理科大), Shinji Usui (理科大), Takahiro Yamamoto (理科大), 

“First-Principles Simulation on Thermoelectric Properties of Carbon Nanotube Thin 

Films” The 32nd International Conference on Thermoelectrics (ICT2013), 神戸市、

2013 年 7 月 2 日. 

５８． Teppei Kato (理科大), Shinji Usui (理科大), Takahiro Yamamoto (理科大), 

“Simulation on thermoelectric power of SWNT buckypapers” NT13: The Fourteenth 

International Conference on the Science and Application of Nanotubes,  Aalto 

University, Espoo, 2013 年 6 月 27 日. 

５９． Yukihiro Takada (理科大), Takahiro Yamamoto (理科大), “Impurity Effects on 

Electronic Transport in Carbon Nanotubes: Wave Packet Dynamics Simulation” 

NT13: The Fourteenth International Conference on the Science and Application of 

Nanotubes, Aalto University, Espoo, 2013 年 6 月 27 日. 

６０． Ayaka Yamanaka (筑波大) and Susumu Okada (筑波大), "Electronic Properties of 

Graphene under an Electric Field", International Conference of Synthetic Metals, 

June 30 -- July 5 (2014), Turku. 

６１． Shota Kigure (筑波大) and Susumu Okada (筑波大), "Energetics and Electronic 

Structures of CNT Encapsulating PAH Molecules", International Conference of 

Synthetic Metals, June 30 -- July 5 (2014), Turku. 

６２． Hideyuki Jippo（富士通）, Susumu Okada（筑波大）, and Mari Ohfuch（富士通）, 

`First-principles electronic transport calculations of graphene with metal electrodes", 

The 7th International Symposium on Surface Science, Matsue, (November, 2-6, 

2014). 

６３． U Ishiyama（筑波大） and Susumu Okada（筑波大）, “Threshold Voltage Variation 

for Charge Accumulation in CNT Due to the Monatomic Defect Arrangement", 

MNC2014, 27th International Microprocesses and Nanotechnology Conference, 

Fukuoka, (November, 5-7, 2014). 

６４． Shota Kigure（筑波大） and Susumu Okada（筑波大）, “Nano-Saturn : Theoretical 

Design of New C60 Inclusion Compounds", MNC2014, 27th International 

Microprocesses and Nanotechnology Conference, Fukuoka, (November, 5-7, 2014). 

６５． Mina Maruyama （筑波大）  and Susumu Okada（筑波大） , “Geometric and 

Electronic Structures of Polymerized C32 Fullerene", MNC2014, 27th International 

Microprocesses and Nanotechnology Conference, Fukuoka, (November, 5-7, 2014). 

Kohei Narita and Susumu Okada, ``Spin-State Tuning of Decamethyl C60 by an 

Electric Field", MNC2014, 27th International Microprocesses and Nanotechnology 

Conference, Fukuoka, (November, 5-7, 2014). 

６６． Hideyuki Jippo（富士通）, Susumu Okada（筑波大）, and Mari Ohfuchi（富士通）, 

“`First-Principles Study on the Contact Problem of 10 nm Graphene Channel 
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Devices", MNC2014, 27th International Microprocesses and Nanotechnology 

Conference, Fukuoka, (November, 5-7, 2014). 

６７． Kohei Narita（筑波大） and Susumu Okada（筑波大）, “Spin-state Tunning of 

Decamethyl C60 by an Electric Field", International Symposium on the Functionality 

of Organized Nanostructures (FON ’14), Miraikan, Tokyo (November 26-28, 2014). 

６８． U Ishiyama（筑波大） and Susumu Okada（筑波大）, “Electronic structure of 

carbon nanotubes with monovacancy under an electric field", International 

Symposium on the Functionality of Organized Nanostructures (FON ’14), Miraikan, 

Tokyo (November 26-28, 2014). 

６９． Ayaka Yamanaka（筑波大） and Susumu Okada（筑波大）, “Electronic Properties 

of Graphene under an Electric Field", International Symposium on Computics: 

Quantum Simulation and Design, Univ. Tokyo, Tokyo (December 1-3, 2014) 

７０． Mina maruyama（筑波大） and Susumu Okada（筑波大）, ``Electronic Structures of 

Two-dimensional sp2 Carbon Networks of Fused Pentagon Trimers", International 

Symposium on Computics: Quantum Simulation and Design, Univ. Tokyo, Tokyo 

(December 1-3, 2014) 

７１． Satoru Konabe（筑波大） and Susumu Okada（筑波大）, “Exciton many-body 

physics in carbon nanotubes", International Symposium on Computics: Quantum 

Simulation and Design, Univ. Tokyo, Tokyo (December 1-3, 2014) 

国内会議 

７２． 千葉奨(筑波大)、岡田晋(筑波大), ``金属ドープフラーレンポリマーの電子状態", 

第 37 回フラーレン・ナノチューブ総合シンポジウム (名城大学，名古屋市)2010 年 3

月 4 日 

７３． Donghui Guo (筑波大), Takahiro Machida (筑波大), Takahiro Kondo (筑波大), 

Junji Nakamura (筑波大)：STM/STS investigation of graphite modified by potassium 

intercalation，真空・表面科学合同講演会（第 30 回表面科学学術講演会＋第 51 回

真空に関する連合講演会）大阪大学コンベンションセンター（大阪），2010.11.4-6 

７４． 町田考洋 (筑波大)，郭東輝 (筑波大)，近藤剛弘 (筑波大)，中村潤児 (筑波

大)：カリウムを蒸着したグラファイト表面の極低温走査トンネル分光計測，表面・界面

スペクトロスコピー2010，筑波山京成ホテル，2010.12.3-4 

７５． Donghui Guo (筑波大), Takahiro Kondo (筑波大), Takahiro Machida (筑波大), 

Keigo Iwatake (筑波大), Junji Nakamura (筑波大)：Observation of Landau levels from 

K partially intercalated HOPG under zero magnetic fields，表面・界面スペクトロスコ

ピー2010，筑波山京成ホテル，2010.12.3-4 

７６． S. Konabe (筑波大) and S. Okada (筑波大), ``Optically Activated Triplet Excitons 

in Single-Walled Carbon Nanotubes", 第 39 回フラーレン・ナノチューブ総合シンポ

ジウム (京都大学)2010 年 9 月 5 日-7 日. 

７７． Susumu Okada ( 筑 波大 ) and Toshiya Okazaki ( 産 総研 ),``Energetics and 

Electronic Structure of Carbon Nanotubes Encapsulating C59N". 第 39 回フラーレ

ン・ナノチューブ総合シンポジウム (京都大学)2010 年 9 月 5 日-7 日. 

７８． 大窪清吾 (産総研), 岡崎俊也 (産総研), 廣瀬香里 (産総研), 末永和知 (産総

研), 岡田晋 (筑波大), 坂東俊治 (名城大),飯島澄男 (産総研), ̀ `楕円形 C70 を内

包した単層カーボンナノチューブの電子状態", 第 39 回フラーレン・ナノチューブ総

合シンポジウム (京都大学)2010 年 9 月 5 日-7 日. 

７９． 神谷克政 (筑波大), 岡田晋 (筑波大), ``一本鎖 DNA 内包単層カーホンナノチ

ューフのエネルギー論と電子構造", 第 39 回フラーレン・ナノチューブ総合シンポジ

ウム (京都大学)2010 年 9 月 5 日-7 日. 

８０． 丸山実那 (筑波大)、岡田晋 (筑波大), ``C32 固体の構造と電子状態" 第 42 回 

フラーレン・ナノチューブ・グラフェン総合シンポジウム, 東京大学(東京)2011 年 3 月
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6 日-8 日 

８１． 山中綾香 (筑波大)、岡田晋 (筑波大), ``電界下におけるカーボンナノチューブ

の電子物性"第 42 回 フラーレン・ナノチューブ・グラフェン総合シンポジウム, 東京

大学(東京)2011 年 3 月 6 日-8 日 

８２． 岡田晋 (筑波大), ``コロネンポリマーを内包したナノチューブの電子状態" 第 42

回 フラーレン・ナノチューブ・グラフェン総合シンポジウム, 東京大学(東京)2011 年

3 月 6 日-8 日 

８３． 神谷克政 (筑波大)、岡田晋 (筑波大), ``ダイヤモンドナノ粒子の原子構造と電子

構造", 第 42 回 フラーレン・ナノチューブ・グラフェン総合シンポジウム, 東京大学

(東京)2011 年 3 月 6 日-8 日 

８４． 高木祥光 (筑波大)、岡田晋 (筑波大), ̀ `イオン層コートによる 2 層グラフェンの半

導体化" 第 42 回 フラーレン・ナノチューブ・グラフェン総合シンポジウム, 東京大学

(東京)2011 年 3 月 6 日-8 日 

８５． Daisuke Hirai (東大), Takahiro Yamamoto (理科大), Satoshi Watanabe (東大)、

Effect of Impurity Scattering on AC Transport in Carbon Nanotubes、第 44 回フラー

レン・ナノチューブ･グラフェン総合シンポジウム、東京大学・伊藤国際学術研究セン

ター・謝恩ホール・東京、2013 年 3 月 11 日 

８６． 船谷 宜嗣 (神戸大), 山本 貴博(理科大), 小川 真人 (神戸大), 相馬 聡文 

(神戸大)、グラフェンの機械的変形が熱物性に与える影響、第 44 回フラーレン・ナノ

チューブ･グラフェン総合シンポジウム、東京大学・伊藤国際学術研究センター・謝

恩ホール・東京、2013 年 3 月 12 日 

８７． 木暮 聖太 (筑波大), 岡田 晋 (筑波大), "短いCNTに内包されたC60のエネル

ギー論と電子構造", 第 44 回 フラーレン・ナノチューブ・グラフェン総合シンポジウ

ム, 東京大学(東京)2013 年 3 月 11 日-13 日 

８８． 曽根 準基 (筑波大), 岡田 晋 (筑波大), "部分的に水素終端されたダイヤモン

ド構造(111)面における線形分散バンド", 第 44 回 フラーレン・ナノチューブ・グラフ

ェン総合シンポジウム, 東京大学(東京)2013 年 3 月 11 日-13 日 

８９． 新タ 晴奈 (筑波大), 岡田 晋 (筑波大), "十重付加体フラーレンの磁性状態", 

第 44 回 フラーレン・ナノチューブ・グラフェン総合シンポジウム, 東京大学(東

京)2013 年 3 月 11 日-13 日 

９０． 山中 綾香 (筑波大), 岡田 晋 (筑波大), "平行電界によって電荷が蓄積された

キャップ付きカーボンナノチューブの電子物性", 第 44 回 フラーレン・ナノチュー

ブ・グラフェン総合シンポジウム, 東京大学(東京)2013 年 3 月 11 日-13 日 

９１． 丸山 実那 (筑波大), 岡田 晋 (筑波大), "2 次元金属炭素同素体の物性", 第

44 回 フラーレン・ナノチューブ・グラフェン総合シンポジウム, 東京大学(東京)2013

年 3 月 11 日-13 日 

９２． 岡田 晋 (筑波大), 山本 貴博 (理科大), "ラジカルを有するフラーレンのスピン

状態 ", 第 44 回 フラーレン・ナノチューブ・グラフェン総合シンポジウム, 東京大学

(東京)2013 年 3 月 11 日-13 日 

９３． 丸山実那 (筑波大), 岡田晋 (筑波大), "C26 からなる二次元炭素結晶相の構造

と電子状態", 第 43 回 フラーレン・ナノチューブ・グラフェン総合シンポジウム, 東北

大学(仙台)2012 年 9 月 5 日-7 日 

９４． 山中綾香 (筑波大), 岡田晋 (筑波大), "電界下における水素終端カーボンナノ

チューブの静電ポテンシャル", 第 43 回 フラーレン・ナノチューブ・グラフェン総合

シンポジウム, 東北大学(仙台)2012 年 9 月 5 日-7 日 

９５． 小鍋 哲 (筑波大), 岡田 晋 (筑波大), "単層カーボンナノチューブの多重励起

子生成による光電流", 第 43 回 フラーレン・ナノチューブ・グラフェン総合シンポジ

ウム, 東北大学(仙台)2012 年 9 月 5 日-7 日 

９６． 富田 陽子 (筑波大), 岡田 晋 (筑波大), "トポロジカル欠陥のある六方晶系窒
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化ホウ素の電子構造", 第 43 回 フラーレン・ナノチューブ・グラフェン総合シンポジ

ウム, 東北大学(仙台)2012 年 9 月 5 日-7 日 

９７． 岡田 晋 (筑波大), “C60がドープされた固体シリコンのエネルギー論と電子状態, 

第 45 回 フラーレン・ナノチューブ・グラフェン総合シンポジウム, 大阪大学(豊中市) 

2013 年 8 月 6 日. 

９８． 丸山 実那 (筑波大), 岡田 晋 (筑波大), “5 員環からなる 2 次元 sp2 炭素結晶

の電子構造” 第 45 回 フラーレン・ナノチューブ・グラフェン総合シンポジウム, 大阪

大学(豊中市), 2013 年 8 月 7 日 

９９． 山中 綾香 (筑波大), 岡田 晋 (筑波大), “電界下におけるグラフェンの電子物

性” 第 45 回 フラーレン・ナノチューブ・グラフェン総合シンポジウム, 大阪大学(豊

中市), 2013 年 8 月 7 日. 

１００． 猪谷 太輔 (筑波大), 大橋 洋士 (慶大), 岡田 晋 (筑波大), “超伝導グラフェ

ンにおける集団励起” 第 45 回 フラーレン・ナノチューブ・グラフェン総合シンポジウ

ム, 大阪大学(豊中市), 2013 年 8 月 8 日. 

１０１． 木暮 聖太 (筑波大), 岡田 晋 (筑波大), “C60 を内包した[n]シクラセンの生成

過程のエネルギー論” 第45回 フラーレン・ナノチューブ・グラフェン総合シンポジウ

ム, 大阪大学(豊中市), 2013 年 8 月 7 日. 

１０２． 洗平昌晃 (名大)，山本貴博 (理科大)，白石賢二 (名大), “磁気抵抗メモリの電

流誘起磁化スイッチングに関する第一原理計算” 日本物理学会 2013 年秋季大会,  

徳島大学, 2013 年 9 月 26 日. 

１０３． 笹岡健二 (神戸大)、山本貴博 (理科大)、渡邉聡 (東大), “時間依存平均場を

考慮した非平衡グリーン関数法による過渡電流シミュレーション” ナノカーボン材料

の熱電物性シミュレーションと熱電変換材料としての可能性,  東京理科大学・森戸

記念会館, 2013 年 6 月 20 日. 

１０４． Derek Ashley Thomas (東大), Takahiro Yamamoto (理科大), Tomofumi Tada (東

工大), Satoshi Watanabe (東大), “Theoretical study of thermoelectric properties of 

conical carbon nanofibers”, ナノカーボン材料の熱電物性シミュレーションと熱電変

換材料としての可能性, 東京理科大学・森戸記念会館, 2013 年 6 月 20 日. 

１０５． 船谷宜嗣 (神戸大)，山本貴博 (理科大)，小川真人 (神戸大)，相馬聡文 (神

戸大), “歪み印加によるグラフェンの熱物性制御に関する研究”ナノカーボン材料の

熱電物性シミュレーションと熱電変換材料としての可能性,  東京理科大学・森戸記

念会館, 2013 年 6 月 20 日. 

１０６． 本間 直樹 (理科大), 千足 昇平 (東大), 本間 芳和 (理科大), 山本 貴博 

(理科大), “水蒸気雰囲気下 SWNT の RBM 振動数の直径依存性” 第 46 回 フラー

レン・ナノチューブ・グラフェン総合シンポジウム,  東京大学 伊藤国際学術研究セ

ンター 伊藤謝恩ホール, 2014 年 3 月 4 日. 

１０７． 高島 健悟 (理科大), 藤井 宏武 (理科大), 山本 貴博 (理科大), “半導体グ

ラフェンナノリボンの電子輸送におけるエッジラフネス効果” 第 46 回 フラーレン・ナ

ノチューブ・グラフェン総合シンポジウム” 東京大学 伊藤国際学術研究センター 

伊藤謝恩ホール, 2014 年 3 月 3 日. 

１０８． 野村 和哉 (筑波大), 岡田 晋 (筑波大), “水分子を内包した C60 ダイマーの

エネルギー論” 第 46 回フラーレン・ナノチューブ・グラフェン総合シンポジウム, 東

京大学(東京), 2014 年 3 月 3 日.  

１０９． 小鍋 哲 (筑波大), 岡田 晋 (筑波大), “単層遷移金属ダイカルコゲナイドにお

ける励起子消滅” 第 46 回フラーレン・ナノチューブ・グラフェン総合シンポジウム, 

東京大学(東京)2014 年 3 月 4 日. 

１１０． 成田 康平 (筑波大), 岡田 晋 (筑波大), “電界による十重付加体 C60 のスピ

ン制御” 第 46 回フラーレン・ナノチューブ・グラフェン総合シンポジウム, 東京大学

(東京), 2014 年 3 月 4 日. 
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１１１． 丸山 実那 (筑波大), 岡田 晋 (筑波大), “C32 ポリマーの安定構造と電子状

態” 第 46 回フラーレン・ナノチューブ・グラフェン総合シンポジウム, 東京大学(東

京), 2014 年 3 月 4 日. 

１１２． 木暮 聖太 (筑波大), 岡田 晋 (筑波大), “多環芳香族炭化水素分子を内包し

たカーボンナノチューブのエネルギー論と電子状態” 第 46 回フラーレン・ナノチュ

ーブ・グラフェン総合シンポジウム, 東京大学(東京), 2014 年 3 月 5 日. 

１１３． 石山 佑 (筑波大), 岡田 晋 (筑波大), “電荷蓄積された欠陥を有する CNT の

電子状態” 第 46 回フラーレン・ナノチューブ・グラフェン総合シンポジウム, 東京大

学(東京), 2014 年 3 月 5 日. 

１１４． 山中 綾香 (筑波大), 岡田 晋 (筑波大), “グラフェン端のエネルギー論と電子

状態” 第 46 回フラーレン・ナノチューブ・グラフェン総合シンポジウム, 東京大学(東

京), 2014 年 3 月 3 日. 

１１５． 石山 佑 (筑波大), 岡田 晋 (筑波大), "欠陥を有する CNT の電界下での電子

物性" 第 47 回フラーレン・ナノチューブ・グラフェン総合シンポジウム, 名古屋大学

(名古屋)2014 年 9 月 3 日-5 日 

１１６． 山中 綾香 (筑波大), 岡田 晋 (筑波大), "電界によるグラフェンナノリボンへの

自由電子注入" 第 47 回フラーレン・ナノチューブ・グラフェン総合シンポジウム, 名

古屋大学(名古屋)2014 年 9 月 3 日-5 日 

１１７． 丸山 実那 (筑波大), 岡田 晋 (筑波大), "C36 をユニットとした二次元新奇炭

素結晶相の物質設計", 第 47 回フラーレン・ナノチューブ・グラフェン総合シンポジ

ウム, 名古屋大学(名古屋)2014 年 9 月 3 日-5 日 

１１８． 木暮 聖太 (筑波大), 岡田 晋 (筑波大), ナノサターン: 新奇 C60 包摂系の物

質設計", 第 47 回フラーレン・ナノチューブ・グラフェン総合シンポジウム, 名古屋大

学(名古屋)2014 年 9 月 3 日-5 日 

１１９． 成田 康平 (筑波大), 岡田 晋 (筑波大), "十重付加体 C60 鎖の磁性状態", 

第 47 回フラーレン・ナノチューブ・グラフェン総合シンポジウム, 名古屋大学(名古

屋)2014 年 9 月 3 日-5 日 

１２０． Nguyen Thanh CUONG (産総研), Minoru OTANI (産総研), Susumu OKADA 

(筑波大), "Electronic Structure of Graphene Wrinkles Induced by Ni Substrate", 第

47 回フラーレン・ナノチューブ・グラフェン総合シンポジウム, 名古屋大学(名古

屋)2014 年 9 月 3 日-5 日 

１２１． 石山 佑（筑波大）, 岡田 晋（筑波大）, “電界下における CNT 薄膜の電子物性

", 第 48 回フラーレン・ナノチューブ・グラフェン総合シンポジウム, 東京大学(東

京)2015 年 2 月 21 日-23 日 

１２２． 成田 康平（筑波大）, 岡田 晋（筑波大）, “コランニュレンポリマーの構造と電子

構造", 第 48 回フラーレン・ナノチューブ・グラフェン総合シンポジウム, 東京大学

(東京)2015 年 2 月 21 日-23 日 

１２３． 木暮 聖太（筑波大）,大町 遼（名大）,篠原 久典（名大）,岡田 晋（筑波大）, “ナ

ノサターンのエネルギー論", 第 48 回フラーレン・ナノチューブ・グラフェン総合シン

ポジウム, 東京大学(東京)2015 年 2 月 21 日-23 日 

１２４． 反町 純也（筑波大）, 岡田 晋（筑波大）, “電場下における水内包フラーレンの

エネルギー論 ", 第48回フラーレン・ナノチューブ・グラフェン総合シンポジウム, 東

京大学(東京)2015 年 2 月 21 日-23 日 

１２５． 金橋 魁利（早稲田大）, 蒲 江（早稲田大）, Nguyen Thanh Cuoug（産総研）, 

Lain-Jong Li (KAUST), 岡田 晋（筑波大）, 太田 裕道（北大）, 竹延 大志（早稲田

大）, “単層遷移金属ダイカルコゲナイドのゼーベック効果", 第48回フラーレン・ナノ

チューブ・グラフェン総合シンポジウム, 東京大学(東京)2015 年 2 月 21 日-23 日 

１２６． 實宝 秀幸（富士通）, 岡田 晋（筑波大）, 大淵 真理（富士通）, “金属電極間

に架橋されたグラフェンの電気伝導特性", 第 48 回フラーレン・ナノチューブ・グラフ



 

 - ４８ - 

ェン総合シンポジウム, 東京大学(東京)2015 年 2 月 21 日-23 日 

１２７． 岸本 健（筑波大）, 岡田 晋（筑波大）, “欠陥グラフェン吸着によるグラフェンの

バンドギャップ形成", 第 48 回フラーレン・ナノチューブ・グラフェン総合シンポジウム, 

東京大学(東京)2015 年 2 月 21 日-23 日 

１２８． 山中 綾香（筑波大）, 岡田 晋（筑波大）, “グラフェンナノリボンの NFE 状態に

対する局所電界効果", 第 48 回フラーレン・ナノチューブ・グラフェン総合シンポジウ

ム, 東京大学(東京)2015 年 2 月 21 日-23 日 

 

(４)知財出願 

 

①国内出願 (2 件予定)  

 

1. 光電変換素子、太陽電池及び光センサー、小鍋哲,岡田晋、国立大学法人筑

波大学、26 年９月９日、特願 2014-183372 

2. 記憶装置及びその製法、Nguyen Thanh Cuong、大谷 実、宮本良之、独立行政

法人産業技術総合研究所、2６年 1 月 9 日、特願 2015-003554 

 

(５)受賞・報道等  

 

   ①受賞 

・*日本物理学会若手奨励賞、小鍋哲、2013 年３月 

・*MNC 2012 Young Author's Award, 小鍋哲、2013 年 11 月 

 

   ②マスコミ（新聞・ＴＶ等）報道 

・日刊工業新聞、“絶縁体基板にグラフェン吸着 産総研が機構解明“、2011 年 12 月 7 日 

・化学工業日報、“酸化シリコン基板 グラフェン強く吸着”、2011 年 12 月 7 日 

・日経産業新聞、“グラフェン製膜条件 計算”、2011 年 12 月 7 日 

 

上記３報は絶縁体表面(SiO2)上に吸着されたグラフェンの基礎物性の解明をお k なったもので

あり、その吸着機構、吸着による電子物性の変調を報告し、基板の影響がグラフェンの基礎物

性に大きな影響を与える可能性があることを世界に先駆けて報告したものである。 

 

・日経産業新聞、“ナノチューブ太陽電池：シリコン上回る計算“、2012 年５月 30 日 

 

カーボンナノチューブにおいて、その次元性に起因する強いクーロン相互作用効果がナノチュ

ーブにおいて、用意に１光子で複数個の励起子を生成することが可能であることを示したもので

ある。すなわち、ナノチューブを用いた高効率光電変換素子実現の鍵となることを示したもので

ある。 

 

・日刊工業新聞、“グラフェンの半導体化：シミュレーションで解明“, 2012 年 12 月 3 日 

 

２層グラフェンの表面へのイオン性分子吸着により、簡便かつ安価に半導体化グラフェン実現の

可能性を提示した。さらに、イオン種の選択的吸着により、半導体化グラフェンの極性の制御も

可能であることを示した。 

 

・日経産業新聞, “疎水性物質に水の層-筒状炭素分子で発見” 2013 年 4 月 10 日 

・科学新聞, “疎水性の CNT 水で薄く濡れていた！”, 2013 年 4 月 26 日. 

 

本来疎水性と考えられていた CNT の表面において、水分子を吸着させると吸着した水分子は
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CNT をラップするように筒状の水素結合ネットワークを形成し、水分子により“濡れ“つことをシミュレ

ーションにより明らかにした。 

 

 

§５ 研究期間中の活動 
 

５.１ 主なワークショップ、シンポジウム、アウトリーチ等の活動 

 ≪チーム主催のワークショップ、シンポジウム、小中高での特別授業、地域での講演、

研究機関の一般公開での講演、その他チーム内ミーティング（主なもの）を行った場合、

月日、名称、場所、参加人数、目的や内容などを記入してください。なお、チーム内ミー

ティング等、一般公開でないものは、名称のあとに（非公開）と記載して下さい。≫ 

 

年月日 名称 場所 参加人数 概要 

2010 年 12 月

27 日-28 日 

ナノカーボン物質の基

礎と応用 

筑波大学 88 人 ナノカーボン物質の現状と

展望に関する研究会 

２４年８月７日 グラフェンの材料開発に

向けた基礎と応用 

筑波大学 100 人 グラフェンの材料開発に関

わる現状の討論 

 

 

 

§６ 最後に 
≪研究の目標等から見た達成度、得られた成果の意義等の自己評価、今後の研究の展開、研究

代表者としてのプロジェクト運営について（チーム全体の研究遂行、研究費の使い方等）、その他

自由に記入してください。また、公開して良い研究室の雰囲気が伝わるようなメンバーの集合写真、

実験室や作製した主な研究設備のスナップ写真等あれば添付してください。≫ 

 

 本プロジェクトでは、グラファイト系材料と広義異種物質からなる複合構造体に着目し、複合構造

形成下におけるグラファイト系材料の基礎物性の詳細を明らかにすることにより、グラファイト系材

料のような低次元ナノ物質の関わる界面現象に対する知見の蓄積を行い、その学理の構築を行う

ことを第一の目的とし、その学理を基盤にグラファイト系材料の各種デバイス応用の可能性の探索

とデバイス構造の設計指針の開発を行うことが最終の目標である。前者の目標に対し、量子論に

立脚した計算科学の手法を用いて、グラファイト系材料の電子物性、特に低エネルギー電子物性

が各種異種物質の環境擾乱に対して非常に脆弱であることを世界に先駆けて報告し、グラファイト

系材料の各種応用においては、複合構造による物性変調を考慮に入れたデバイス構造の設計が

必要であることを示した。このような点において、我々は本目標を達成したと評価出来る。一方、最

終目標に対しては、特にグラフェンの高い伝導特性を有する安定な半導体化方策の開発にて間

取り、半導体集積化デバイス応用を目指したデバイス構造の完全な設計指針の提示を行えなかっ

た。しかしながら、それに向けた前段階として、簡便かつ安価な半導体化グラフェン合成方法の開

発を行い、同時に半導体化グラフェンの極性制御方法も提示した。従って、１００％ではないが概

ね当初の目標を達成したものである。さらに、半導体集積化デバイスとは別に、グラファイト系材料

の次元性に起因する強いクーロン相互作用効果を用いた高効率光電変換素子のデバイス構造の

設計指針の開発を光電変換メカニズムと光電流生成メカニズムの両点に対するミクロスコピックな

理論の解明することにより行った。この成果は当初計画／目標から外れるが、これからの環境持続

型社会実現の鍵となる基盤技術としての実用化が期待されるものである。 
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