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[背景] グラフェンの電子状態は K点でゼロバンドギャップを持ち、電子の有効質量がゼ

ロという特異な性質を持っており、高速デバイスへの応用が期待されている。もし、この

グラフェン系物質の電子状態を自在に制御することができれば、さらに多様な物性を持つ

材料を開発することが期待できる。本研究では、ハニカム格子の構成原子を二成分混晶に

したときの電子状態を計算し、その特性と制御可能性を調べる。 

[方法] タイトバインディングモデルを採用し、波動関数の局在振幅を構成原子それぞれ

について変動させる IQB(Interacting Quasi Band)理論[1]を使用した。今回はこのハニカ

ム格子での擬ハミルトニアンは Fig1のようになる。ここで𝜀𝐴, 𝜀𝐵は各原子のポテンシャル

エネルギー、𝑡𝑛𝑚原子間のトランスファ

ーエネルギー、𝑓(𝑘)は構造因子、𝐶𝐴,𝐶𝐵

は各原子の占有率(𝐶𝐴 + 𝐶𝐵 = 1)を表す。         

Fig1. ハニカム格子での擬ハミルトニアン    

[結果] 擬ハミルトニアンの対角化から得られたバンド図を Fig2,3に示す。 

 

Fig2. 軌道エネルギー差 1.0eVでの 3Dバンド図      Fig3. 軌道エネルギー差 1.0eVでのバンド図 

(𝐶𝐴 = 0.5, 𝐶𝐵 = 0.5)      

混晶では、IQBモデル特有の疑似局在状態である QLSと主バンドの混成から電子状態が

作られていることが分かる。ハニカム格子を構成している 2原子の軌道のポテンシャルエ

ネルギー差の違いや組成比によってバンドエネルギーが連続的に変化しているため、混晶

化によって電子状態の制御が可能であることが分かった。ただし、フラットな分岐と K点

付近の振舞いについては注意が必要である。 
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