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１．  はじめに 
 

C60の発見以来、20年が経過しようとしているが、炭素系ナノ物質は、基礎的な分野から応用まで、全世界的にま
すます幅広い展開を見せている。フラーレンナノ構造は炭素系だけにとどまらずに、1995年にBNナノチューブが発
見されて以来、合成は困難なもののBN系においてもいくつかの報告が行われ始めている。BN系ナノ物質は、炭素系
ナノ物質と比較して、ワイドギャップ(Eg = 6eV)による優れた電子絶縁性や直接遷移型バンド構造、大気中高温での安
定性という特徴を有する。応用可能性としては、BN ナノチューブトランジスタ、単一電子デバイス、単磁区ナノ物
質、量子ドット発光素子、超常磁性磁気冷凍、水素吸蔵材料、ナノ電気ケーブル、ナノ温度計、生体内薬品輸送など、
さらに将来的には炭素系ナノ物質との融合により、BCN系ナノチューブ・フラーレン科学の新しい展開が期待される。
このようなナノ構造を解明していくためには、高分解能電子顕微鏡(High-Resolution Electron Microscope: HREM)による
原子配列評価が必要不可欠となる。ここではBNクラスターの原子配列と物性に関する最近の成果を示す。 
 
２．  研究経過及び研究成果 
 
 ピリジン溶液中の BNクラスターのマススペクトルから、(BN)n (n = 12~60)クラスターに対応するピー
クが観察された。本研究では、(BN)n (n = ~80)までのクラスターが観察されている。さらにイットリウム
原子を BNクラスターの内部に内包した原子内包 Yx@(BN)nクラスターを検出した。(BN)n クラスターの
マススペクトルピークは m/z=600~1600 の範囲で観察され、その分布のピークは n~40 近傍にある。この
ことは、今までに報告されている高対称性を有する B36N36 クラスターの存在を支持している。マススペ
クトルのピークはいくらかブロードになっているが、これはホウ素の 10B 及び 11B 同位体が存在するこ
とによる。BNクラスターの局所構造として、クラスターの構造エネルギーを最小にするために、自然界
の同位体比とずれる可能性があることを考慮しなければならない。 
 フラーレンは孤立五員環則（IPR）を満たしているが、本研究の BNケージクラスターは孤立四員環則
（ITR）を満たしている。提案した(BN)n (n = 12, 24, 28, 36, 48, 60)の構造モデルを図 2(c)に示す。すべての
BNクラスターは、BN六員環によって隔離された四員環を有する。さらに B24N24 及び B60N60クラスター
においては、四員環、六員環に加えて、八員環、十員環を導入した。これはクラスターの構造エネルギー
を低下させるためである。 

Y@B36N36及び La@B36N36クラスターの電子構造を計算した。図１の第一原理計算構造最適化された構造から、
La原子は中心から0.118nmずれた位置に存在する。元素内包M@B36N36クラスターの状態密度(DOS)は、BNクラスタ
ーへの元素ドーピング効果を示している。Y@B36N36及びLa@B36N36クラスターのエネルギーギャップはそれぞれ、
0.114、0.366 eVである。B36N36バンドギャップエネルギーの減少は、Y4d及びLa5d軌道の効果である。この結果は
B36N36のエネルギーギャップ Egが、B36N36クラスター内部への原子導入によりコントロール可能であることを示して
いる。 
 
３． ま と め     
 
これらのBNナノケージクラスターを、今後より詳細
に調べていくためには、高速液体クロマトグラフィー
による分離技術の開発が必要である。 
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図１.  第一原理計算により構造最適化されたLa@B36N36

クラスターの構造モデル及び電子分布．  
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