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 グラフェンは単層では 0 ギャップ半導体で

多層にすると金属となり、絶縁性である hBN

はグラフェンの良い基板やゲート誘電膜とな

る。このため、これらのヘテロ構造を自由自在

に作ることができれば、応用に様々な可能性を

もたらすこともできる。最近、我々は hBN/グ

ラフェンの縦型ヘテロ構造と横型ヘテロ構造

の CVD 成長による作り分けに成功した[1]。Cu

基板を用い、まず C 源を導入して一層グラフ

ェンを形成、次に BN 源を導入してグラフェン

と hBN が同一面内でつながった一層横型ヘテ

ロ構造を形成した。そして、さらに再び C 源を

導入して hBN の下に一層グラフェンを形成、

縦型 hBN/グラフェンヘテロ構造も形成した。

我々はまた、このような成長方向の作り分けが

実現できた仕組みを明らかにするために、第一

原理計算を用いた検討も行ってきた。まず、島

のエッジの形状から、成長方向選択性制御の起

源が先に成長した島のエッジの H 終端の有無

にあることを提案した[2]。前回の応用物理学

会では、C モノマーの吸着に関する計算結果に

基づいてこの提案の是非を議論をした[3]。今

回は、C ダイマーの吸着に関しての追加検討結

果に基づいてこの提案の是非を議論する。 

 検討には図 1 に示す表面モデルを用いた。図

2 に C ダイマーの吸着エネルギーの位置依存

性を示したが、縦軸は 2 つの C モノマーが Cu

最外層と Cu 二層目の間のサブサーフェス(SS)

にばらばらにある時を基準に示してある。 

 hBNNR のエッジがH 終端されていない場合

（図 2 bare）、C ダイマーは hBNNR のエッジに

安定に吸着するため、hBN と一続きの一枚の

シート状のグラフェンに成長していくことが

想定される。一方、hBNNR のエッジが H 終端

されている場合（図 2 H）、C ダイマーは hBNNR

で覆われていない部分が安定であるため、グラ

フェンは hBN 島の外で核生成すると考えられ

る。新しくできたグラフェン核のエッジがその

まま H 終端されなければ、丸まって Cu 表面で

終端されているため、グラフェンは hBN の下

に潜り込み、縦方向に積層した構造に成長して

いくことが想定される。これらのことから、積

層ヘテロ構造ができたのは、hBN 島のエッジ

が H 終端されていたためと、結論できる。 
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図 1. 計算に用いた表面モデルの上面図。(a) エッジが

H 終端された hBN ナノリボン(hBNNR)で Cu 表面が部

分的に覆われた場合、(b)エッジが H終端されていない

hBNNRで部分的に覆われた場合。x座標は図 2の横軸

に対応し、Cダイマーの中心の位置を指し示す。 
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図 2. hBNNRで部分的に覆われた Cu表面への Cダ

イマー吸着における吸着エネルギーの位置依存性。

bare は hBNNR のエッジが H 終端されていない場

合、Hはエッジが H終端されている場合。縦の点線

は hBNNRのエッジの位置を示し、coveredが hBNNR

で覆われた部分、bare が hBNNR で覆われていない

部分への吸着である。 
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