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図 1. 計算に用いた(9,9) SWCNT 
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【緒言】 

金属内包フラーレン内包カーボンナノチューブ[1]やカーボンナノチューブ内部におけるアイスナ

ノチューブの発見[2]など、カーボンナノチューブの内部に他の分子をドープする研究は盛んに行われ

ている。しかし、カーボンナノチューブ内部の物理化学的性質についての研究例は多くない。そこで、

本研究ではカーボンナノチューブ内部における電場および磁場の遮蔽効果に注目し、その電子状態と

の関連を検討した。 

【方法】 

本研究では、カイラルベクトルが(n,n) [n=7,8,9]の単層カーボ

ンナノチューブ(SWCNT)について、RHF/STO-3G 法を用いて、

0.01a.u.の外部静電場を y 軸方向にかけた時のチューブ内部の電

場強度および、NICS[3]の計算を行った。 

【結果】 

図 2 に誘起された電場強度を示す。これらは図 1 のように

SWCNT の中心を原点にとった時の y 軸上の値である。図 3 に y

軸上の各点における(n,n) [n=7,8,9]  SWCNT の磁気遮蔽定数

（NICS に負の符号をつけたもの）を示す。図 2 から、SWCNT に外部静電場を加えるとチューブ上で

電荷の移動が起こり、チューブ内部の電場を遮蔽することが分かる。図 3 から、チューブ内部では均

一な磁場の遮蔽が起こり、外部での遮蔽は速やかに 0に近づくことが分かった。また、当日は、SWCNT

内部の磁場遮蔽とチューブ上のπ電子系に生じる環電流の効果についても検討する。 
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図 2. (9,9) SWCNT の分子内電場 図 3. (n,n)[n=7,8,9] SWCNT の-NICS 


