
様式Ｓ－１－１９（応募内容ファイル（添付ファイル項目）） 
新学術（計画・新規）－１ 

  

 研 究 概 要 

(１)研究目的等 
  

新学術（計画・新規）－２、３（研究目的）、６（今回の研究計画を実施するに当たっての準備状況及び研究成果を社会・
国民に発信する方法）、７（これまでに受けた研究費とその成果等）の内容を簡潔にまとめて記述してください。 

 
原子層系の１層からなる物質をテーマに、電子物性を記述する理論体系の構築と新規物
性の理論からの提案を行い、新しい固体物理分野としての確立を目指す。 
(1) 原子層膜の基礎有効理論：電子状態、光吸収スペクトル、電気伝導特性、電子格子
相互作用に関係する原子層膜の諸物性を網羅的に把握する。 
(2) 原子層膜における量子ナノ構造：グラフェンの微小構造体や別の系の接合系におけ
る新たな物性の探究を通じて、新しい機能の創生や応用の可能性を探究する。 
(3) 電子間相互作用とトポロジカル多体状態：超伝導、強磁性も視野に入れ、多体電子
系としてグラフェンをとらえ、新たな物性・物質相を探る。 
(4) 第一原理的手法による電子物性解明と新物質設計：構造修飾されたグラフェン、新
しい原子薄膜の電子状態、未知の原子薄膜の存在可能性を第一原理的手法で探索する。 
 
「原子１層からなる物質の物理」という切り口であらゆる物性物理学の分野を横断する
横割り型の分野であることが大きな特色である。研究の遂行には物性物理の広範な分野
の高度な理論解析が求められるが、研究メンバーは各分野の計算手法のエキスパートで
あると同時に、数値計算を遂行する計算機設備を有し、研究開始の条件は整っている。 

(２)研究計画・方法 
  

新学術（計画・新規）－４、５（研究計画・方法）の内容を簡潔にまとめて記述してください。 

 
研究グループを「原子層膜の基礎有効理論」、「ナノ構造」、「電子間相互作用」、「第一原
理計算による物質設計」の４部門に分け、成果を互いにフィードバックさせながら研究
を遂行する。第一原理手法を原動力に電子状態や格子構造を詳しく解析し、それらをも
とに基礎有効理論を用いてより詳しい物性を記述する。また、実験部門（他計画研究）
との共同研究と研究交流も密に行い、新しい物質や機能の提案、また実験からの理論へ
のフィードバックを行いながら計画を推進する。 
研究計画と到達目標： 
平成 25 年度：グラフェンを中心に電子物性基礎理論の確立を目標とする。構造修飾下
の構造、ナノ構造、接合構造における電子状態を記述し、光学特性、電気伝導特性を明
らかにする。 
平成 26,27 年度：グラフェンの基礎理論を発展させ新たな物性機能を創出する。さらに
ＢＮ系、酸化物、トポロジカル絶縁体等の新しい原子薄膜系の基礎理論を構築する。 
平成 28,29 年度：研究の総括。原子層膜物理の理論体系の確立。原子層膜を用いた新規
の提案、エレクトロニクスデバイスへの応用の検討を行う。 
 

領域略称名 原子層 研究機関名 東北大学 
研究代表者 
氏   名 

越野 幹人 
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 研 究 目 的 
  本欄には、研究の全体構想及びその中での本研究の具体的な目的について、適宜文献を引用しつつ記述し、特に次の点につい
ては、焦点を絞り、具体的かつ明確に記述してください（記述に当たっては「科学研究費補助金（新学術領域研究）の審査要綱」
を参考にしてください。）。 
①研究の学術的背景（本研究に関連する国内・国外の研究動向及び位置づけ、応募者のこれまでの研究成果を踏まえ着想に至っ
た経緯、これまでの研究成果を発展させる場合にはその内容等） 

②研究期間内に、何をどこまで明らかにしようとするのか 
③領域内での研究の有機的な結合により、新たな研究の創造が期待できる点 
④当該分野におけるこの研究(計画)の学術的な特色・独創的な点及び予想される結果と意義 
⑤平成２５年度において継続して科研費又は科研費以外の研究費(府省・地方公共団体・研究助成法人・民間企業等からの研究
費)の助成を受ける予定がある場合は、当該継続研究課題と本研究課題との相違点 

 
研究の学術的背景：  
 
グラフェンは炭素原子１層だけからなる物質であり、歴史上初めて実現した純粋な２次元
結晶である。またグラフェンに続いて酸化物、窒化物、さらにトポロジカル絶縁体など他
の物質で新しい原子薄膜が作成されつつあり、グラフェンを超え２次元原子層薄膜という
新しい物理分野の誕生が期待されている。この新しい系は、３次元のバンド理論を核とし
た従来の固体物理学の手法がそのままでは適用されない新しい系であり、これら物質系の
研究は炭素系を超え原子薄膜２次元系という大きな分野を切り開く可能性がある。電気伝
導特性、光特性、電子間相互作用効果、また端の形状変化、化学修飾による環境の変化に
よる影響は、互いに複雑にからみあう不可分な現象であり、その統合的な理論を構築する
ことは今後の基礎的、応用的発展のために極めて重要である。 
 
何をどこまで明らかにするか？： 
 
原子層系の接合構造・層端構造の理論設計、
第一原理計算による電子状態評価、原子層物
理における理論体系の構築と新規物性の理
論からの提案を行う。 
 
(1) 原子層膜の基礎有効理論： 
電子状態、光吸収スペクトル、電気伝導特性、
電子格子相互作用に関係する原子層膜の諸物性を網羅的に把握する。光と輸送を組み合わ
せた系や、近接場などナノサイエンスの解析に必要な手法を開発する。 
 (2) 原子層膜における量子ナノ構造 
グラフェンの微小構造体であるナノグラフェン、ナノメッシュ、またさらにグラフェンと
別の系の接合系における新たな物性の探究を通じて、新しい機能の創生、新しいエレクト
ロニクスへの応用の可能性を探究する。 
(3) 電子間相互作用とトポロジカル多体状態 
超伝導、強磁性も視野に入れ、多体電子系としてグラフェンをとらえ、新たな物性・物質
相（エキシトニック相、超伝導相、非平衡での新奇現象など）を眼目として探る。 
(4) 第一原理的手法による電子物性解明と新物質設計 
構造修飾されたグラフェン、六方晶 BN、トポロジカル絶縁体である BiSe 系などの新しい
原子薄膜の電子状態を解明するとともに、未知の原子薄膜の存在可能性とその新しい機能
を第一原理的手法で探索する。 

 
図 1：Bi2Se3原子薄膜の AFM 映像（C-L Song 
et al., Appl. Phys. Lett. 97, 143118 (2010). 
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研究目的（つづき） 
 
研究の有機的な結合により新たな研究の創造が期待できる点： 
 
原子層の物理学では、構造安定性、電気伝導特性、光特性、電子間相互作用効果が互いに
からみあう系を対象とするために、物性理論の多岐にわたる高度な知識の融合が不可欠で
ある。端の形状や化学修飾、新たな薄膜の構造安定性を議論するためには第一原理計算が
必須であり、また輸送特性には電気伝導やアンダーソン局在効果の解析、光特性にはラマ
ン分光や電子格子相互作用の解析手法が求められる。また電子間相互作用がもたらす効果
は磁性や超伝導の研究に長けていることが求められる。下の図に示す通り、この計画にお
ける研究代表者と研究分担者はそれぞれの部門のエキスパートであり、それらの知識の統
合は原子薄膜系という新しい分野を切り開く原動力になる。4 つの部門の相互の関係を下
図に示す。 

 
 
学術的な特色：原子薄膜系は、3 次元固体を扱う従来の固体物理学、また量子ドットや量
子細線を対象としたメゾスコピック系物理学いずれにも属さない新しい物性物理学の領
域である。グラフェンをはじめとして酸化物、窒化物、ビスマス系といった多様な物質系
を舞台として、輸送特性、光物性、磁性、超伝導という非常に多岐にわたる現象を対象に
する。この学術領域は、「原子１層からなる物質の物理」という切り口であらゆる物性物
理学の分野を横断する横割り型の分野であることが大きな特色である。2 次元薄膜系とい
う普遍的な学問体系に発展させることが究極的な目標であり、それには物性理論の広範な
分野における専門知識を総動員することが求められる。 
  
平成 25 年度の科研費：研究代表者は、科学研究費（若手研究Ｂ）より平成 25 年度に 100
万円の助成を受ける。本研究は２次元薄膜系におけるバレースピン伝導とバレースピント
ロニクス、軌道磁性を探究するものであり、本領域研究での原子薄膜の電気伝導、光物性
の包括的な研究とは対象が異なるものである。 

領域略称名 原子層 研究機関名 東北大学 
研究代表者 
氏   名 

越野 幹人 
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研 究 計 画 ・ 方 法 
 本欄には、研究目的を達成するための具体的な研究計画・方法について、平成２５年度の計画と平成２６年度以降の計画に 
分けて、適宜文献を引用しつつ焦点を絞り、具体的かつ明確に記述してください。ここでは、研究が当初計画どおりに進まない 
時の対応など、多方面からの検討状況について述べるとともに、研究計画を遂行するための研究体制について、研究分担者とと 
もに行う研究計画である場合は、研究代表者、研究分担者の具体的な役割（図表を用いる等）、学術的観点からの研究組織の必要性・
妥当性及び研究目的との関連性についても記述してください。 
また、研究体制の全体像を明らかにするため、連携研究者及び研究協力者（海外共同研究者、科研費への応募資格を有しない 

企業の研究者、大学院生等（氏名、員数を記入することも可））の役割についても必要に応じて記述してください。 
 なお、研究期間の途中で研究環境が大きく変わる場合は、研究実施場所の確保や研究実施方法等についても記述してください。 

(1) 年次計画 
研究班は研究対象ごとに「原子層膜の基礎有効理論」、「ナノ構造」、「電子間相互作用」、「第
一原理計算による物質設計」の４部門に分け、成果を互いにフィードバックさせながら研
究を遂行する。グループ全体の研究計画と到達目標を以下に掲げる。 
 
平成 25 年度：グラフェンを中心に電子物性基礎理論の確立を目標とする。構造修飾下の構
造、ナノ構造、接合構造における電子状態を記述し、光学特性、輸送特性を明らかにする。 
平成 26 年度以降：グラフェンの基礎理論を発展させ新たな物性機能を創出する。ＢＮ系、
酸化物、トポロジカル絶縁体等の新しい原子薄膜系の基礎理論を構築する（26、27 年度）。
原子層膜物理の理論体系を確立し、研究を総括する。原子層膜を用いたエレクトロニクス
デバイスの提案を行う（28、29 年度）。 
各部門の個別の研究計画を以下の図に示す。 

 



                      新学術（計画・新規）－５ 
研究計画・方法（つづき） 
(2) 研究体制：研究班の構成と役割分担を以下に示す。 
 
光学・輸送物性：電子状態、光吸収スペクトル、電気伝導特性、電子格子相互作用に関係
するグラフェンの諸物性を網羅的に把握する。 
越野 幹人（代表：東北大学大学院理学研究科・准教授・研究総括） 
齋藤 理一郎（分担：東北大学大学院理学研究科・教授・光物性、ラマン分光） 
安藤 恒也（連携：東京工業大学理工学研究科・特命教授・輸送理論） 

 
ナノ構造：グラフェンのナノ構造における新たな物性の探究を通じて、新しい機能の創
生、新しいエレクトロニクスへの応用の可能性を探究する。 
若林 克法（分担：物質・材料研究機構・独立研究者・電子デバイスの輸送特性） 

 
電子間相互作用：超伝導、強磁性も視野に入れ、多体電子系としてグラフェンをとらえ、
新たな物性・物質相を探る。 
青木 秀夫（分担：東京大学大学院理学系研究科・教授・多体理論） 
初貝 安弘（連携：筑波大物理・教授・トポロジカル多体効果） 
島 信幸（連携：兵庫県立大物質理学・准教授・超周期グラフェン理論） 
 

第一原理計算による物質設計：未知の原子薄膜と新しい機能を第一原理的手法で探索。 
斎藤 晋（分担：東京工業大学大学院理工学研究科・教授・新物質設計） 

 
人権の保護及び法令等の遵守への対応（公募要領４頁参照） 

本欄には、研究計画を遂行するに当たって、相手方の同意・協力を必要とする研究、個人情報の取り扱いの配慮を必要とする研究、

生命倫理・安全対策に対する取組を必要とする研究など法令等に基づく手続きが必要な研究が含まれている場合に、どのような対策

と措置を講じるのか記述してください。 

例えば、個人情報を伴うアンケート調査・インタビュー調査、提供を受けた試料の使用、ヒト遺伝子解析研究、組換えＤＮＡ実験、

動物実験など、研究機関内外の倫理委員会等における承認手続きが必要となる調査・研究・実験などが対象となります。 

なお、該当しない場合には、その旨記述してください。 

 
（該当せず） 

領域略称名 原子層 研究機関名 東北大学 
研究代表者 
氏   名 

越野 幹人 
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今回の研究計画を実施するに当たっての準備状況及び研究成果を社会・国民
に発信する方法  
   本欄には、次の点について、焦点を絞り、具体的かつ明確に記述してください。 

①本研究を実施するために使用する研究施設・設備・研究資料等、現在の研究環境の状況  
②研究分担者がいる場合には、その者との連絡調整の状況など、研究着手に向けての状況（連携研究者及び研究協力者がいる 
場合についても必要に応じて記述してください。） 

  ③本研究の研究成果を社会・国民に発信する方法等 

 
(1) 現在の研究環境  

 
研究の遂行には高速の計算機クラスタによる効率的な数値計算が求められる。研究代表
者、研究分担者は現時点で過去の研究費で購入した数値計算機を保有しており、来年度よ
り研究に取り掛かる準備が整っている。ただし研究期間内に更新時期（５年程度）を迎え
たものについては本研究経費で順番に更新を行う予定である。また数値計算に必要な計算
環境については、以下の計算プログラムや近似計算手法を有している。 
・電子状態計算のための第一原理計算プログラム 
・電子格子相互作用とフォノン分散関係、ラマン分光スペクトルの計算プログラム 
・超伝導状態、磁性状態を記述する RPA（乱雑位相近似）、FLEX（揺らぎ交換近似） 
・電気伝導計算の理論手法：自己無撞着ボルン近似、再帰的グリーン関数法 
これらのプログラムと計算手法はグラフェンに拡張することができる。一方で原子薄膜の
様々な量子ナノ構造や異物質の複合系に研究の拡張を行うには、さらなる計算手法開発も
求められる。 
 
(2) 研究分担者の連絡調整の状況 
 
研究分担者とは領域立ち上げ時より、研究会、学会における数回にわたる会合と電子メー
ルによる密接な連絡を通じて、研究計画、方法、役割分担について詳細な検討を行ってき
た。また計算機整備、予算の分配に関して事前の調整を繰り返し行った。研究代表者と分
担者との間には現在まで多数の共同研究の実績があり、物質の理解や計算手法において広
く認識を共有する。このことは来年度よりスムーズに研究を開始するのに大いに与する。 
共同研究の実績としては以下のものがある。 
越野、安藤：グラフェンの電気伝導、軌道反磁性に関する論文多数。越野、青木：磁場中
２次元電子系の理論。青木、初貝：グラフェン電子構造におけるベリー位相の効果。齋藤
（理）、安藤：グラフェン系における後方散乱の消失。 
 
(3) 研究成果の発信方法 
 
科学の発展への貢献を広く学界、社会に広めるために以下のような情報発信を提案する。 
a) 社会的にインパクトのありニュース性の高い発見は、その都度マスメディアへのニュ

ースリリースを行い社会に広く発信する。 
b) 国際的な学術論文誌への成果発表、国内、国際会議（物理系、応用物理系）での成果

発表を積極的に行う。 
ウェブサイトでの研究意義、成果の発信を行う。専門家のみならず国民一般にも研究の内
容、意義が理解されるように内容を工夫する。 



  研 究 業 績                                新学術（計画・新規）－１１－（１） 
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