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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、優れた電子・磁気特性を示す次世代型の高機能材料として期待されてい

る。極細分子幅・エッジ構造を制御して GNR を作り分ける合成法として、我々は 2 ゾ

ーン気相成長 (2Z-CVD) 法を開発した。2Z-CVD 法により GNR を高効率合成すること

でボトムアップ型 GNR 薄膜の単離が可能となり、実験的な物性計測に成功している。

[1] また、我々は新規に開発した Z 型前駆体分子を用いることでアセン型 GNR の表面

合成に成功している。[2] 今回我々は２Z-CVD 法で合成した高密度自己組織化アセン型

GNR の分子間反応により、規則的空孔を有する２D ネットワーク、グラフェンナノリ

ボンネットワークの合成を行い、走査トンネル顕微鏡を用いてその構造の直接観察に成

功した。この材料は従来のグラフェンに対して、電気伝導度を保ちつつ、規則的空孔に

よる効果的なフォノンの散乱により、熱伝導性を低く抑えられることが理論的に予想さ

れた。膜に垂直方向の電気伝導度が 188 Sm-1 と高いにもかかわらず、熱電導度は 0.11 
Wm-1K-1と低く、この材料が熱電材料として有用であることを明らかにした。[3] これら

の研究で、Z 型分子の反応メカニズムを明らかにするため、Z 型分子の金属基板上での吸着

構造に着目して Materials Studio の吸着シミュレーション、QM/MM 計算を行った。計算より、

金（１１１）上に吸着した Z 型分子はアキラルからキラル構造に変形して、重合反応に最適な構

造となることが明らかとなった。この吸着構造が GNRの前駆体高分子形成に大きく影響してい

ることが示唆される。この結果を基に新たなGNR合成のための分子デザインに反映させていく

予定である。 
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