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ジグザグ型 CNTの電子構造のチューブ長依存性とチューブ径依存性 
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【緒言】 
 有限の長さを持つアームチェア型のカーボンナノチューブ（carbon nanotube：CNT）は、その長さの
増大に伴って、HOMO-LUMO gap [1]や NBMOの有無[2]が周期的に変化する事が知られている。我々
は以前、このアームチェア型 CNT のチューブ長依存性について、トポロジカル共鳴エネルギー
（topological resonance energy：TRE）[3]と符号付きケクレ構造の代数和（algebraic structure count：ASC）
[4]を用いてその熱力学的安定と化学的安定性を調べる事で、HOMO-LUMO gapに見いだされていた周
期 3の変化が TREにも存在する事、その周期的な振動は ASCが周期 3で 0となることによるものであ
る事を示した[5]。 
 この ASC が 0 となる構造の出現はエッ
ジ形状に由来するものであり、さらにそれ
は Clar 構造の周期的な変化とも対応して
いる。そこで本研究では、Clar構造を有す
る Finite-length Clar cell (FLCC) [6]を持つジ
グザグ CNT を用いて、そこに同様のチュ
ーブ長依存性が存在するかを TRE、
HOMO-LUMO gap、ASCを用いて検討する。
さらに、FLCCを持つジグザグ型 CNTにお
いては、chiral-indicesによって Clar構造も 

 
Figure 1. FLCC-(3,0) N=1~3 CNT. (Opened-up cube) 

変化するため、チューブ径依存性に付いても合わせて検討する。なお、異なる分子間の比較の為に、
TRE の指標としてはπ電子一個あたりの TRE である REPE を、ASC の指標としては全 Kekulé構造数
に対する正の Kekulé構造の割合である K(+)/SC用いた。計算対象には (3,0)N ~ (5,0)N CNTを用いた（N
は層の数）。N=1~3までの FLCC-(3,0)N CNTを Fig. 1に示す。 
 
【結果】 
 N=12までの FLCC-(3,0)N CNTのREPE及び
HOMO-LUMO gap (ヒュッケルMOレベル)の
結果を Fig. 2に示す。双方共にチューブ長の
増加に伴い周期 2で振動が見られた。この振
動は、Nが偶数となる際に熱力学的、化学的
安定性の低下が生じる事を意味する。さらに、
ASC もその低下に合わせて振動するという
結果が得られた。この結果は FLCC-(6,0)N 
CNTについても同様であった。 
 これに対し FLCC- (4,0)N, (5,0)N CNTにおい
ては HOMO-LUMO gapや ASCに周期的な振
動は見られず、さらに ASC=SCとなる事も分
かった。より詳しい結果については当日報告
する。 
 

 
Figure 2. REPE and HOMO-LUMO gap of FLCC-(3,0)N CNT
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