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グラフェンと h-BN の中間的な物質として、炭素ドープ h-BN が考えられる。合成実験も報告さ

れているが、原子レベルで炭素の入り方を制御することはできていない。これまでの理論計算で

は、同じ炭素比では炭素原子がばらばらにドープされるよりも炭素同士が集まった構造が安定で

あるという報告がある[1]。炭素原子が集まった構造は、h-BN に分子が埋め込まれたものとみなす

ことができ、電子状態に興味がもたれる。本研究では、h-BN の B または N を様々な位置で炭素

原子に置換した場合の安定構造の電子状態を密度汎関数法で計算した。 

結果として、炭素同士が集まった構造が安定であることが確認された。偶数個の炭素で同数の

B と N を置換した場合、炭素の割合を増やしていくとバンドギャップが小さくなることがわかっ

た。また、奇数個の炭素で置換した場合には N を多く置換するか B を多く置換するかの 2 通りが

考えられる。この場合はどちらも金属になるが、N と B のどちらを多くするかによって仕事関数

が大きく変化することがわかった。この 2 種類の金属層を 2 枚重ねた場合、２層中の炭素の位置

関係によって、異なる層の炭素間に sp3混成軌道ができる場合、電荷移動錯体ができる場合、相互

作用が小さい場合の３通りが起こることがわかった。電荷移動錯体ができる場合は、バンドギャ

ップが小さい半導体となる。実験的に作られる C-B-N 複合膜が安定した物性を示さない理由は、

電子状態が C の置換位置に敏感であるためであると考えられる。今後の合成技術の進歩に期待が

持たれる。   [1] P.P.Shinde et al, PRB 84, 125401 (2011). 

 

Γ K M Γ 

    

E
F
 

E
F
 

←“phenalenyl” replacing 7B 6N 

“phenalenyl” replacing 6B 7N→ 

Γ K M Γ 

1eV 

第76回応用物理学会秋季学術講演会 講演予稿集 (2015 名古屋国際会議場)15p-2T-18 

© 2015年 応用物理学会 15-105


