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グラフェンは炭素原子の六員環構造を持つ単層の物質である。グラフェン中の電子はシリコン

の 100倍以上もの移動度を示すことや[1]、グラフェンは非常に薄い原子層材料であることから高

感度なガスセンサや高速な FETなどのデバイスへの応用が期待されている。 

一方、グラフェンは全体が環境に曝されていることから、周囲の環境による物性への影響が大

きいことが懸念される。特に近年の研究によると、大気圧雰囲気下でグラフェンの表面[2-5]やグ

ラフェン/基板との界面[6]に水分子が凝集することが明らかとなっている。水分子は極性をもって

いるため、凝集した水が分極することによってグラフェンに電荷を誘起させ、電気伝導特性に影

響を与えることが考えられる。したがってこのようなグラフェンの表面の薄い水の層や、基板と

グラフェンの間のナノ空間に閉じ込められた水の分極特性を系統的に明らかとしなければならな

い。本研究の目的は基板とグラフェンの界面に存在する水の誘電特性を明らかにすることである。 

まず、グラフェンの基板として表面が原子レベルで平坦な六方晶窒化ホウ素(h-BN)を用い、グ

ラフェンと h-BN基板の間に水分子が 1層だけ凝集する構造を分子動力学(MD)計算から作成した。

この界面の水の構造に対して、温度を変化させた時の水分子の電気双極子を解析することによっ

てそれぞれの温度での電気感受率を算出した。これらの計算から 300K において界面の水の電気

感受率は、先行研究の実験結果で示されたバルク水の電気感受率 77.36[7]と比べ、1/100程度の非

常に小さい値を示すことが明らかとなった。 
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