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グラフェンやカーボンナノチューブ(CNT)は疎水性の物質であることから、長らく水が吸着しな

いと考えられてきた。しかしながら近年の研究成果によって、大気圧雰囲気下においてグラフェ

ンの界面[1-4]やグラフェンと基板の界面[5]、また CNT の周囲[6]に水分子が層状に凝集すること

が明らかとなった。この界面付近のミクロな水の層は通常のバルクの水とは異なる密度をもって

おり、グラフェンの界面での水の層[7]、CNT周囲の水の層[6]のどちらも、バルク水よりも 3倍以

上大きい密度を示すことが報告されている。また、バルク水は水素結合が四面体構造をとること

が知られているが、この界面の水はグラフェンに平行な面内で水素結合するような層状構造をと

ることが報告されている[7]。 

このようにグラフェンの界面に存在する水は、バルクと比べて特異な密度や構造を示すことか

ら、誘電特性に関しても特異性を示すことが考えられる。そこで、本研究では分子動力学(MD)シ

ミュレーションを用いて、表面が原子レベルで平坦な六方晶窒化ホウ素基板とグラフェンの間に

水分子が凝集する構造を作成し、それらの水分子の電気双極子モーメントの長時間平均を取るこ

とによって電気感受率を算出した。この計算により、温度 300K において一層だけ凝集した際の

界面の水の電気感受率は 0.79 となり、実験で示されているバルク水の電気感受率 77.36[8]よりも

非常に小さい値を示すことが明らかとなった。 
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