
 

炭素三量体を含む 2 次元電子化物族の発見 

〜Li イオン電池・電界電子放出・触媒に向けたナノ材料〜 

 

本研究のポイント 

・ 炭素三量体が金属原子層にサンドイッチされている 2 次元物質族を発見 

・ 本物質族は炭素三量体間に束縛された電子がイオン結晶におけるアニオン

（陰イオン）の役割を果たす新奇電子化物である 

・ 本電子化物族は電子が非常に放出しやすく、記憶素子・スイッチ・電池・触

媒などに応用が期待される 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

図 1 

本研究で発見された電子化物の構造。左図は電荷中性の構造で、炭素三量体の隙間に電子が束縛されてい

る。右図は電子放出又はイオン化された構造で、M原子の一部が大幅に歪み、隙間に束縛電子が無い。 
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【研究概要】 
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准教授らの研究グループは 2次元的金属炭化物MXene
メ ク シ ン

［用語

１］について第一原理計算［用語２］を行い、電子化物［用語３］の族を発見した。

M2CO2 （M=Sc, Y, La, Lu, Tm, Ho）の化学組成に最安定構造を見つけ、その構造は炭

素が三量体を組み、炭素三量体間の隙間に電子が束縛されてアニオンの役割を果たし

ている（図１）。このような束縛電子がイオン結晶でアニオンの役割を取る物質は電

子化物（エレクトライド）と言われ、スイッチ・Liイオン電池・電界電子放出・触媒

などのデバイスに適切な材料として期待される。 

 本研究成果は、2021 年 3月 29日 Advanced Functional Materials 誌の on-line版

に掲載された。 
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炭素三量体を含む 2 次元電子化物族の発見 

〜Liイオン電池・電界電子放出に向けた新たナノ材料〜 

 

【研究背景】 

炭素の単原子層グラフェン（2010年物理学ノーベル賞）から始まり、2次元物質はナノテク

ノロジー、あるいは、原子スケールのデバイスに期待される。2011 年に発見された、図２

のような M-X-M サンドイッチ構造の２次元MXene
メ ク シ ン

は、構成要素 M,X,T を変えれば、磁性体、

金属、絶縁体など、様々な物性を示す。[1] その上 MXene は単純な化学プロセスで大量に作

れる。MXeneの中でも炭化スカンジウム Sc2CO2 が近年、強誘電体［用語４］として注目され

ており、我々は Sc2CO2 の強誘電体物性を最先端第一原理計算で調べる予定だった。 

 

【研究内容】 

本研究は計算機スーパーコンピュータの進化及び当研究チームの革新的な計算技術により、

注目されていた強誘電体の物性を確かめたが、その上で、もっと安定な構造を発見した。そ

の構造は強誘電体ではなく、電子化物であり、一般的に M2CO2 （M=Sc,Y,La,Lu,Tm,Ho）化学

組成の物質は電子化物であることを示した。電子化物は、原子構造の隙間に電子が束縛し、

アニオン（陰イオン）の役割を果たす。電子化物における束縛電子は非常に放出しやすく、

記憶素子・スイッチ・電池・電界電子放出・触媒などのデバイスに期待される。このような

デバイスに向けて、一連の電子化物の族に対して、第一原理計算により電子構造・イオン化・

リチウム化・振動モードなどを評価した。 

 

 

 

 

 

図 2 

通常のMXeneの原子構造。M,X,Tそれぞれは右の周期表から自由に選べる。したがって、磁性

体、金属、絶縁体など、様々な物性を示すようなMXeneは合成可能。 



 

【研究成果】 

原子構造及びその安定性 

2 次元物質 MXeneの中 M2CO2 （M=Sc,Y,La,Lu,Tm,Ho）について、第一原理計算を行った。先

行研究で提案された強誘電体構造の安定性を確かめるため、原子構造の周期性に新たな自

由度を与えたところ、通常の MXeneの炭素の三角格子が変形し、炭素三量体で構成される構

造が現れた。それにより、面内対称性が先行研究の強誘電体構造より低いが、空間反転対称

性が回復し、電気双極子の無い非常に安定な構造が見つかった。この構造の安定性を調べた

ところ、格子振動計算でも室温手の第一原理分子動力学計算でも構造が崩れないことを確

かめた。 

 

電子構造 

図１のように炭素三量体間の隙間に電子が束縛され、電子化物であることを第一原理計算

で示した。その束縛されている電子が最高被占軌道を形成し、最低空軌道との間にバンドギ

ャップがあり、当電子化物は絶縁体である。最高被占軌道の電子のイオン化エネルギー及び

電子を取り出すための仕事関数を計算し、束縛された電子が非常に放出し易いことを確か

めた。通常の絶縁体は、電子を取り出すとキャリアドーピングにより電気伝導率が増加する

が、当電子化物は逆に電気抵抗が増加する。このようなアンチドーピング[2]［用語５］は電

子化物においても 2次元物質においても世界で初めての報告である。 

 

リチウム化 

携帯電話や電気自動車で使用されるリチウムイオン電池は発熱したり構造が不安定になっ

たりするという弱点がある。Sc2CO2のリチウム化を計算し、高濃度リチウム化においても安

定であることを示した。従って、当電子化物族はリチウム電池に向けて期待される。 
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【用語説明】 

［用語1］ MXene
メ ク シ ン

 :金属（M＝遷移金属、希土類元素）及び炭素・窒素（X＝C,N）及び特性基

の酸素・フッ素・水酸化物（T＝O,F,OH）で構成された Mn+1XnTx化学組成の 2次元

物質。 

［用語2］ 第一原理計算：量子力学基礎理論に基づいて、物質の原子構造及び電子構造を解

析し、物性を予測する数値計算のこと。「第一原理」は、電子間相互作用、原子間

相互作用などについて仮定・近似をしないこと。基本、スーパーコンピューター

で行う。 

［用語3］ 電子化物（エレクトライド）：化合物を構成する原子はイオン化されて、放出さ

れた電子の一部が物質の中でアニオン（陰イオン）の役割を果たす物質のこと。 

［用語4］ 強誘電体：物質の中に電気双極子されている構成要素が自発的に双極子の方向を

揃え、かつ双極子の方向は外部電界によって変化できる物質のこと。 

［用語5］ アンチドーピング：絶縁体をイオン化することは、通常、価電子帯又は伝導帯に

電導キャリアを付け加える（ドーピング）とされる。アンチドーピングはイオン

化と共に行われる原子構造の緩和により、バンドギャップが広がって電気抵抗が

増加すること。[2] 
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【今後の展開】 

本国際共同研究は材料基礎科学から始まり、今後デバイスデザイン、触媒への応用などに向

けて展開予定。本プロジェクトはブラジルと韓国との共同研究であり、その他、フィンラン

ドのオウル大学・アールと大学・ヘルシンキ大学及び米国立再生エネルギー研究所 NREL及

びスペインのドノスティア国際物理センターDIPC と 2 次元材料に関する共同研究行なって

いる。今後、横浜国大を中心とする 2次元材料に関する基礎研究国際コンソーシアムを設立

予定。 
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