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【はじめに】 グラフェンナノリボンの格子振動についてはこれまでよく研究されている[1]。し

かしながら、それらは欠陥や水素終端されていない場合であり、欠陥や水素終端されていない場

合についてはほとんど研究されていない。このような不規則性を有する系の格子振動では、計算

量が膨大になるため計算の実行が困難となるからである。そこで、今回このような複雑な系の格

子振動の解析に大変有効な手法であると考えられる強制振動子法[2]を用いて、水素終端したアー

ムチェアエッジグラフェンナノリボンの振動解析を行った。 

【計算方法】 様々な幅を持つ水素終端したアームチェアエッジグラフェンナノリボンと欠陥を

含む水素終端したアームチェアエッジグラフェンナノリボンをサイトパーコレーションと呼ばれ

る操作によって作成し強制振動子法を用いて振動解析を行った。ここで計算に用いた force 

constantは R.Saitoら[3]の値を使用している。 

【計算結果】 図1に様々な幅を持つ水素終端したアームチェアエッジグラフェンナノリボンの

フォノン状態密度を示す。図1より2900cm-1付近に水素終端の影響と考えられるピークが出現した。

次に図2にN=21の幅における欠陥の割合を変えた水素終端したアームチェアエッジグラフェンナ

ノリボンのフォノン状態密度を示す。図2より欠陥の割合が増えるにつれてピーク位置が低波数側

にシフトしていることが分かった。これは欠陥によって最近接炭素原子と結合を持たない炭素原

子が増えることによって引き起こされているものと考えられる。以上のことから水素終端したア

ームチェアエッジグラフェンナノリボンの格子振動は欠陥の割合に強く依存することが分かった。 
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図 1. さまざまな幅を持つ水素終端した
アームチェアエッジグラフェンナノリ
ボンのフォノン状態密度 

図 2. 欠陥の割合を変えた水素終端した
アームチェアエッジグラフェンナノリ
ボンのフォノン状態密度 
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