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Armchair α-graphyne nanotubeの HOMO-LUMO gapのチューブ長依存性 
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【緒言】 
 Grahyne は graphene の炭素結合間にアセチレン構造を組み込んだ炭素の同素体の一つであり、この
Grahyneシートを carbon nanotube（CNT）と同様に円筒状に巻く事で得られるナノチューブを Grahyne 
nanotube（GNT）と呼ぶ[1]。この graphyne の内、graphene の全ての炭素結合間にアセチレン構造を組
み込んだものをα-graphyne、α-graphyneをベースとしたナノチューブをα-GNTと呼ぶ（Fig. 1）。この
α-GNT は CNT に最も近い構造をしており、対応する CNT と等しいケクレ構造数、及び algebraic 
structure count（ASC）を持つ。この事は、有限長のアームチェア型α-GNTの HOMO-LUMO gapが、
アームチェア型 CNTと同様のチューブ長依存性[2]を持つ事を示唆している。そこで本研究では、量子
化学計算を用いてアームチェア型α-GNTの HOMO-LUMO gapのチューブ長依存性を検討した。 

 

 
Figure 1. α-graphyne and (5,5)α-GNT (C300H20) 

【計算】 
 計算はヒュッケル MO法および DFT法を、計算対象には (4,4) ~ (6,6)α-GNTを用いた。DFT法は
Gaussian09を用い、B3LYP/STO-3Gレベルで構造最適化、及びエネルギー計算を行った。 
 
【結果】 
 (5,5) α-GNT の HOMO、LUMO エネルギー、
及び HOMO-LUMO gapの結果を Fig. 2に示す。
チューブ長の延伸に伴い HOMO-LUMO gapに周
期的振動が生じている事が分かる。同様の結果は
ヒュッケルMO法での計算においても見られた。 
 ただし、周期 3で HOMO-LUMO gapが低下す
る事によって周期的振動が生じるアームチェア
型 CNT と異なり、α-GNT の振動は周期 3 で
HOMO-LUMO gapが増加する事によって生じる
事もまた示された。さらにこの結果は、ヒュッケ
ル MO 法によって得られた振動とも異なるもの
でもあった。 
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Figure 2. HOMO/LUMO energy and HOMO-LUMO gap 

of (5,5)α-GNT. (B3LYP/STO-3G)

 


