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ナノ炭素細線物質であるグラフェンナノリボン(GNR)は，分子幅・炭素骨格に依存し

た物性を有し，シリコンを凌駕する低消費電力・高性能の次世代半導体材料として期待

されている。極細分子幅・エッジ構造を制御する有機分子原料を用いる GNR 合成法と

して，我々は 2ゾーンラジカル重合型気相成長法(2Z-RPCVD法)を開発し，アームチェ

ア型 GNRのバンドギャップの分子幅依存性を実験的に明らかにした．[1]  

2Z-RPCVD法を用いて合成する新規 GNRの構造解析には，ラマン分光の実験結果と

理論計算による解析が不可欠である。このため，既知の GNR のラマンスペクトルを理

論計算により求め，構造評価の妥当性を評価した。アームチェア型 GNR である

Poly(perianthracene)の周期構造分子モデルをMaterials Studio Visualizerで構築し，計算パ

ッケージとして CASTEP を用い，スーパーコンピュータラボラトリの計算機資源を活

用し構造最適化，ラマンスペクトル計算を行った。理論的に得たラマンスペクトルは，

実験結果をよく再現した(Figure 1)。 

2Z-RPCVD法により合成する新規 GNR材料の実験的ラマンスペクトルの同定を，理

論計算により求めるラマンスペクトルの比較により構造解析を行い，その電子状態と特

性に関する解析を進めている。 

 

Figure 1. Experimental (blue line) and calculated Raman spectra (red line) of 

poly(perianthracene). Inset: molecular structure of poly(perianthracene). 
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