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１．研究目的 
本研究の目的は、特異な物性を示すナノサイ
ズ分子・原子系の生成のメカニズムや表面・界
面における動的過程を明らかにすると共に、こ
れらの特異な性質を理論的に解析し、さらに原
子スケールからの制御に基づいてこれらの分
子材料の設計・開発を行い、２１世紀のわが国
の高度基盤技術に資することのできる新規材
料の創製を目的とし、以下の 4つのグループで
分担して研究を推進した。 

 
(1) 分子機能グループ（山邊時雄、石川 滋、
清水 寧、加藤 貴） 

(2) レーザー反応グループ（佐藤博保、西尾 
悟） 

(3) 光電機能グループ（吉野勝美、大森 裕、
尾崎雅則、藤井彰彦、荒木 久） 

(4) ケイ素機能グループ（石川満夫、小林久芳、
仲 章伸、川内 進） 

 
２．研究成果概要 

2.1 分子機能グループ 
リチウムイオン電池の負極としては、有限の
フェナントレン型の端を有するナノサイズ炭
素分子系が有効であり、等方性ピッチを原料と
し、低温で焼成することによって、末端がフェ
ナントレン型を多く含み、水素で終端された平
均直系２～３ナノメーターの円盤状のいわゆ
る多縮合環芳香族化合物(PHA)からなる新炭

素系電子材料を作製した。この新材料は今まで
のものとは大きく異なり、きわめて隙間の少な
いものであることがわかり、世界で最高の初期
充電量とサイクル効率を示した。さらに、フェ
ナントレン端に付着したリチウムにより、端の
構造が変形し、より多量のリチウムを吸蔵する
ことも明らかにした。その他、最近発見された
ポリアセンの超伝導性、特に超伝導転移温度を
振電相互作用の立場から理論的に説明すると
共に、新しいアセン系の超伝導温度の予測も行
った。さらに、シリコン表面のエッチング過程
についても、全く新しい機構を提唱した。 
 

2.2 レーザー反応グループ 
3,4,9,10-ペリレンテトラカルボン酸無水物

(PTCDA)のエキシマーレーザーによるアブレ
ーション(ELA)反応を利用して、ポリペリナフ
タレン(PPA)構造を有し、リチウムイオン電池
の負極材料として使用できる有機半導体薄膜
を生成させた。PTCDA と Co とを混合したタ
ーゲットをアブレーションし、得られるフラグ
メントを 300℃に保った基板上に堆積させるこ
とで電導度が約1x10-1ScmのPPN薄膜が得られ
た。この薄膜を用い、実際に電池を組んで充放
電特性を測定した。 

 
2.3 光電機能グループ 
カーボンナノチューブを中心とするナノ構
造炭素の成長条件の最適化、成長メカニムズを
明らかにすると共に、新たな機能応用の可能性
を探求した。各種基板上に成長させたカーボン
ナノチューブの収率、密度、形状が基板材料の
濡れ性や表面張力に強く依存することなどを
見い出し、直線状で長さのそろったカーボンナ
ノチューブを高密度に高収率で成長させるこ
とに成功した。これを用いて高効率の電子放出
素子を実現し、また新しい光電変換デバイスを
提案した。更に、ナノスケールの周期多孔構造
炭素を作製する技術を確立し、この新しい材料
が周期多孔性が故に電子的にも光学的にも画
期的な性質を示すことを見い出し、新しい機能
性を提案すると共に、その電子状態とメカニズ
ムを強束縛近似を用いたヒュッケル法により
理論的に解明した。 

 
 図１ リチウムイオン２次電子の動作モデル

 



 
図２ カーボンナノチューブの成長メカニズム

と周期多孔構造炭素 
 

2.4 ケイ素機能グループ 
(1) 燃料電池関連反応機構の研究：クリーン
エネルギーとして期待されている水素―酸素
型燃料電池の内部で起こる化学反応を密度汎
関数法と Pt10 クラスターモデルを用いて研究
した。反応としては、水素分子の表面における
解離吸着、酸素分子の表面における解離吸着、
Hと O原子とから OHラジカルの生成、OHラ
ジカルと H とからの水の生成を扱い、最も大
きな活性化エネルギーは、酸素分子の解離吸着
であった。また、水素ガス中に含まれる CO分
子による触媒被毒を改善するために用いられ
る PtRu 合金触媒の耐被毒効果を調べるために
Pt5Ru5クラスターモデルによる計算も行い、第
２層に Ru原子がある場合の表面 Pt原子へ CO
が吸着する場合に、Pt-CO結合が弱まることが
確かめられた。(2) シリコンデンドリマーの合
成に関する研究：アームとしてσ－π共役が期
待されるチエニレングループとケイ素―ケイ
素結合とを繰り返し単位とする置換基を含み、
トリス（クロロジメチルシリル）メチルシラン
およびテトラキス（クロロジメチルシリル）シ
ランをコアとするデンドリマーを合成し、それ
らの光物性を明らかにした。これらの成果に関
しては特許を取得した。 

 

３．結論 
炭素、ケイ素等典型元素のナノサイズ分子・
原子系の生成メカニズムと表面界面における
特異性を理論的にまた実験的に解明し、次世代
の新規材料開発の指針を確立し、また実用的に
もこれらによる二次電池、燃料電池、電子放出
材料、新規電子デバイス実現の道を拓いた。 
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図３ 水素―酸素型燃料電池の模式図 


