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目的 

定常電界下におかれたナノスケールカーボン物質の電子物性の解明。 

内容  

密度汎関数理論に基づく第一原理計算の手法と有効遮蔽媒質法を組み合わせる
ことにより、既存の周期系向けの電子状態計算コードを用いて、グラフェンや
CNTの外部一様電界下における電子物性の解明を行った。 

結果 

グラフェンリボンに平行に一様電界を印加することで、端の外側の真空領域に
自由電子状態が発現し新たな伝導チャネルとなりえることを示した。また、
CNTの薄膜においては、低いキャリアドープ時において印加電界と逆向きの電
界が誘起されることを明らかにした。 

利用した計算機 SX-ACE 

 ノード時間  約8000時間 

 使用メモリ  60GB 

 ベクトル化率  98% 

 並列化  4並列 
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