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はじめに 

 グラフェンやグラファイトで報告されている室温強磁性１）やリチウムイオン電池における触媒反応の起因

は炭素の抜けた空孔が一因ではないかと考えられている。最近ＳＴＭを用いた炭素配置の観察がなされるよ

うになってきた２－３）。しかし、安定炭素配置やそれにともなう多重スピン配置の計算によりさらに詳細なメ

カニズム解明が必要である。ここでは第一原理計算による予測をおこないＳＴＭ実験との照合を行った。無

限長のＡＢスタック２層グラフェンリボンを対象に、ガウシアンパッケージでの密度汎関数法計算をおこな

った。ＧＧＡ近似で６３１Ｇｄ基底関数系を用いた。 

Yahn-Teller変形と安定スピン配置  

図１の初期の空孔配置は、まわりの３個の炭素が正三角形（一辺 2.48Ａ）である。６個の不対電子をもつ

が交換相互作用によるエネルギー上昇を避けるため、Yahn-Teller 変形を引き起こす。図２が計算結果で、空

孔のまわりの炭素は２等辺三角形（長辺 2.59Ａ，短辺 2.14Ａ）となって安定する。多重スピン状態としてＳ

ｚが 6/2から 0/2にいたる 4個が可能であるが、安定なスピン状態はＳｚ＝２/２であった。スピン密度を見

ると、長辺端の炭素に Up-Spinが最も密に集中する。シグマ電子とパイ電子が混合した形状である。 

サイトと安定スピン配置 

 ＡＢスタック２層グラフェンでは、格子ベクトルに対応し２種（アルファ、ベータ）の位置の炭素がある。

アルファ位置空孔での安定スピン配置は図３となった。またベータ位置の場合は図４である。この二つの空

孔付近の電荷およびスピン密度配置をくらべると互いに６０度異なる回転対称となった。 

実験との比較 

M. Ziatdinovらによる最近のＳＴＭ観察３）では、ＡＢスタックグラファイトの最表面をアルゴンでたたいた

空孔で互いに６０度配置が異なる２種の欠陥が見出されている。今回の計算でのふたつの安定スピン配置に

対応すると推測される。ただし、欠陥中心の詳細（Yahn-teller変形）やスピン密度分布はまだ観察されてい

ない。今後の実験に期待したい。 
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