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背景 

グラフェン膜の大面積化に向けて、遷移金属を

用いた化学気相堆積(CVD)によるグラフェン成

長が盛んに研究されている[1-3]。CVD 成長のグ

ラフェンの品質向上のためには、グラフェン／金

属界面の性質の理解が重要である。金属上グラフ

ェンの結合エネルギーの分布であるポテンシャ

ルエネルギー表面(PES)は、成長の初期過程に影

響を及ぼすと考えられる。本研究では、遷移金属

上グラフェンの PES を計算し、異なる基板上に

おける PES を比較した。 

計算方法 

密度汎関数理論に基づいたプログラム STATE

を用いて計算を実行した。グラフェンと金属間の

相互作用において、van der Waals (vdW)力が無視

できないので、vdW 汎関数を用いた[4]。 

遷移金属表面として、Co(0001), Ni(111)と 

Cu(111)を用いた。図 1 に示すように、スラブモ

デルで構成された金属表面上にグラフェンを配

置した。Y は金属原子の on top (top)サイトからの

炭素原子の距離を、Z は金属表面からの炭素原子

の高さを表す。 D は top, hcp-hollow (hcp), 

fcc-hollow (fcc)サイトの最隣接間距離である。 

 
Fig. 1: (a) Top and (b) side views of the atomic structure 

of a graphene/metal system. 

 

炭素原子 1 個あたりの金属上グラフェンの結

合エネルギー(BE)を式(1)に従って計算した。 

BE(Y, Z) = EGr/M(Y, Z) − EGr − EM  (1)  

ここで、EGr/M, EGrと EMは、それぞれ、金属上グ

ラフェン、孤立グラフェンと清浄な金属表面の系

のエネルギーである。Y を固定した BE(Y, Z)は、

Z = Zeqで最小となり、平衡値 BEeq(Y)をもつ。 

結果・考察 

図 2 に、Co, Ni と Cu 上における PES の断面で

ある BEeq(Y)を示す。 

 
Fig. 2: BEeq as a function of Y for Co, Ni, and Cu. 

 

PES の形状は、基板の種類に大きく依存するこ

とが分かった。BEeq(Y)は、いずれも、Y/D = 1.0

で最大(BEmax 
eq )、Y/D = 2.0 で最小(BEmin 

eq )となる。 

BEmax 
eq は基板依存性がほぼ無く、BEmin 

eq は基板の種

類に大きく依存する。PES の起伏の大きさ(BEmax 
eq  

− BEmin 
eq )は、Cu < Ni < Co の順である。我々は、よ

り詳細な解析により、PES の起伏の基板依存性が

金属 d バンドの準位に起因することを見出した。

CVD 成長におけるグラフェンの挙動が下地金属

との相互作用によって異なることが示唆される。 
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