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グラフェン層の間に原子や分子が挿入されたグラファイト層間化合物は、グラフェン間のナノ

空間に閉じ込められた挿入物質の織りなす新奇なネットワーク構造や、グラフェンと挿入物質と

の間の電荷移動が誘起する特異な電子状態の発現が期待される化合物である[1]。本研究では、密

度汎関数理論を用いて、コラニュレンからなる三角格子分子膜と二層グラフェンとのヘテロ系の

エネルギー論と電子状態の解明を行った (図 1)。 

コラニュレンは湾曲したボウル構造を基底状態に、平坦構造を遷移状態にとり得る炭化水素分

子である。孤立したコラニュレンでは、ボウル構造が平坦構造と比較して 400 meVだけ安定であ

るのに対し、二層グラフェンの間に

挿入すると、ボウル構造と平坦構造

のエネルギー差が 70 meVまで小さ

くなる。さらに、ボウル構造が挿入

された二層グラフェンは、二つのデ

ィラックコーンがフェルミレベル

を境に上下に分裂し、上側グラフェ

ンにホール、下側グラフェンに電子

が分布することを明らかにした。ま

た、面鉛直方向に 139 MPaの圧力を

印加すると、二層グラフェン中のコ

ラニュレンがボウル構造から平坦

構造に構造変調する可能性を示し

た。したがって、コラニュレンが挿

入された二層グラフェンは、面鉛直

方向の圧力によって上下のグラフ

ェンへのキャリアの分布の制御が

可能であることを示した。 
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   図 1: (a)ボウル型コラニュレン内包二層グラフェン、(b) 平

坦型コラニュレン内包二層グラフェンの構造. 
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