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Graphene-Insulator-Semiconductor (GIS)構造に 10 V程度の電圧を印加したときにGraphene表面
から真空中に放出される電子を利用する平面型電子源は，これまでのMetal-Oxide-Semiconductor

構造の電子源に比べて桁違いに大きな放出効率を示し，注目を集めている [1,2]。本研究では，GIS

構造電子源の電子放出特性のメカニズムを解明し，さらなる効率向上や電流密度の増大に向けた
指針を得ることを目的としている。
今回は，最表面の Graphene層に注目し，10 eV程度のエネルギーを持つ電子の波束を入射した

ときの透過・反射・非弾性散乱についてシミュレーションした。図 1(a)(b)に計算領域の模式図と
x-y 面内の単位胞を示す。z = Lz/2 の場所に Graphene 薄膜を置き，その他は真空とした。また，
Lx = 4.26 Å，Ly = 2.46 Å，Lz = 201 Åとし，x方向と y方向は周期境界とし，z方向は吸収ポテ
ンシャルを置くことにより無反射境界とした。この空間に約 0.15 Å間隔のメッシュ点をとって波
束の時間発展を計算した。図 1(c) には第一原理計算により求めた Graphene の電子密度分布を示
す (z座標は C原子の位置)。この電子密度から求められる散乱ポテンシャルに電子の波束が入射
したときの波束の時間発展を Schrödinger方程式を数値的に解くことにより求めた。例えば，単層
Grapheneに 10 eVの電子の波束を入射し，非弾性散乱を無視すると，透過率が 85.4 % (反射率が
14.6 %)となった。Grapheneの層数 (膜厚)を変えたときや非弾性散乱を取り入れたときの結果を
当日報告する。
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図 1: (a)計算領域の形と記号の定義。(b) x-y面内の単位胞 (中央の破線の部分)。(c) Grapheneの電
子密度分布。距離の単位は Bohr半径 a0，密度の単位は a−3

0 。
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