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B-C-N系ナノ物質の原子配列と物性に関する研究

阪大・産研 奥 健夫、 東北大・金研 川添 良幸、Rodion V. Belosludov 

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。
 現在エネルギー分野において、メタノールから水素と電子を分離する触媒担持電極材料としてカーボンナノホ

ーンが注目されている。一方 BN 系では、炭素と比較するとその研究結果は非常に少ないものの、BN 層の積層した
BNナノコーンが報告されている。ナノケージ構造の中でも内部空洞を有するBNナノホーンは、カーボンナノホーン
のように実用化達成が可能である一候補と考えられ、さらなる研究報告が待たれている。本研究では、B 系粉末を窒
素ガス雰囲気中でアーク溶解することにより、内部空洞を有する BNナノホーン構造の形成し、高分解能電子顕微鏡
(High-Resolution Electron Microscope: HREM)による原子配列評価や、計算による構造・物性評価を行った。

２．  研究経過及び研究成果

 合成した多層BNナノホーンの電子顕微鏡(TEM)像を図1(a)に示す。TEM像を元に構築したB150N150ナノホーンの原
子配列モデルを図1(b)に示す。ホーン先端角度は、35-43°であり、HREMシミュレーション像とも比較を行いよい一
致を示した。本研究で提案した原子配列モデルは、特に頂点近傍にBN4員環を 2個配置した特殊構造を有しており、
この原子配列モデルに基づき分子軌道計算を行った結果、BNナノホーンのエネルギーギャップは、BNナノチューブ
やBNフラーレンのエネルギーギャップが約5-6eVを示すのに対して、極めて低い0.80eVを示す。このことはBNナ
ノホーンの独自構造によるバンドギャップ変化と考えられ、BNナノチューブやBNフラーレンと組み合わせることに
より、様々な新しい応用分野が期待できる。
 図1の左側のBNナノホーンは、8層のBNナノホーン構造となっており、そのモデルを構築し1原子molあたりの
分子力学計算結果から、BNナノホーンの層を増加させることで全エネルギーが低下することがわかり、BN六員環ネ
ットワーク多層構造形成によりBN多層ナノホーンの構造が安定化すると考えられる。図1(a)のBNナノホーンのホー
ン先端角度は、約 35°であるが、他にも様々なホーン先
端角度を有する BNナノホーンが見出された。HREM像
から測定されたホーン先端角度はそれぞれ、102、90~95、
60、22°である。本研究において提案した積層BNナノホ
ーン原子配列モデルのホーン先端角度も実測値と近い値
を示し、またエネルギーギャップは 0.2-0.9eVの範囲であ
ることが計算された。また、積層構造になると単層よりエ
ネルギーが低下して安定化することがわかった。

３． ま と め    

これらのBNナノホーンを、今後より詳細に調べていくた
めには、様々な分離技術の開発及び評価が必要であると考え
られる。
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図１.  (a) アーク溶解法により合成したBNナノホーンの
HREM像．(b) B150N150ナノホーンの原子配列モデル．
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