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研究成果の概要（和文）：曲率を有する低次元材料の格子欠陥挙動を研究する目的で、カーボンナノチューブ
(CNTs)を用いた原子レベルの計算を行った。Stone-Wales(SW)欠陥から分解してできるPentagon-Heptagon(5-7)
欠陥対の解析を通じて、欠陥構造の安定性、運動に対するエネルギー障壁を調べ、材料創成の新プロセスや新機
能発現に結びつく基礎的知見を得ることを目的とした。CNTsの5-7欠陥対の安定性や配置間の最小エネルギー経
路を考察した。その結果、SW欠陥および5-7欠陥対の局所安定配置とそのエネルギーを評価した。理論結果は、
欠陥構造の配置を設計法に対する役に立つ情報を与えてくれると期待できる。

研究成果の概要（英文）：The analysis of the structure of carbon nanotubes (CNTs) at atomic level has
 been carried out to study the behavior of lattice defects in curved low-dimensional materials. The 
energy landscape over configurational change of defects in CNT is built using the Peierls-Nabarro 
dislocation model. Based on the theoretical model, the configurational energy is estimated by 
relative displacement. The equilibrium configurations are obtained using the conjugate-gradient 
method, and the saddle point on the minimum-energy path, is estimated using the nudged elastic-band 
method. The total energy does not only depend on the mean value of the relative displacement, but 
also on the complexity of the configurations of the defects. The results provide fundamental 
information related to the stability of the thermal activation of defects in CNT. The theoretical 
results will give us useful information for designing the configuration of the defect structure.

研究分野：ナノ力学
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１．研究開始当初の背景 
理想的なカーボンナノチューブ（Carbon 

nanotube; CNT）は、炭素原子の六員環が二次
元的に平面に規則的に並んだグラフェンシ
ート(Graphene sheet; GS) を円筒状に丸めて
できる構造とみなすことができる。このよう
な低次元材料（厚さなど特定の方向の長さ寸
法が他の方向に比べて著しく小さく、二次元
あるいは一次元とみなせるような材料）はバ
ルク材料とは異なる新奇な特性を発現する
可能性から注目を集めている。CNT は 1991
年に飯島によってその発見がなされて以降、
様々な視点から膨大な数の研究がなされて
いる。代表者はこれまでに欠陥を含まない
CNT構造に対する連続体モデルを構築し、動
的解析の結果を実験および原子シミュレー
ションと比較して、その有効性を明らかにし
ている。本研究課題では、この研究成果を踏
まえ CNTの格子欠陥理論を発展させる。 

CNTの格子欠陥について、国外に目を向け
ると、Rice 大学の Yakobson らによる先駆的
研究がある。特に、Stone-Wales（SW）欠陥
は、CNTの非弾性変形の機構に密接に関わっ
ていることがわかっており、国内外で活発に
研究が行われている。SW 欠陥は、五員環と
七員環からなる Pentagon–heptagon（5–7）欠
陥の双極子構造であり、面対称構造を持って
いるので、ある SW欠陥から発生する 5–7 欠
陥のパターンは 2 通りとなる。SW 欠陥にお
いて双極子を構成する 5–7欠陥どうしが離れ
る方向に運動すると、欠陥の間に位置する炭
素原子間の結合の切断と再結合が生じて、相
対すべりが実現され、最終的に末端まですべ
りが完了すると CNT のカイラリティが変化
する。変形体力学の視点からは、5–7欠陥は、
転位（dislocation）とみなすことができる。 

 
２．研究の目的 
二次元材料としてのカーボンナノチュー
ブ（Carbon nanotube; CNT）の円筒形状に特有
の周方向の周期性と曲率に着目し、グラフェ
ンシート（Graphene sheet; GS）との比較によ
り、曲率を有する低次元材料の格子欠陥理論
の構築に向けた基礎的研究を行う。具体的に
は、Stone-Wales(SW) 欠陥から分解してでき
る Pentagon–heptagon(5–7)欠陥対の解析を通
じて、欠陥構造の安定性、運動に対するエネ
ルギー障壁を調べ、原子モデルを用いた基礎
的解析と連続体モデルを用いて、曲面上の格
子欠陥論を構築し、材料創成の新プロセスや
新機能発現に結びつく基礎的知見を得るこ
とを目的とする。 
 
３．研究の方法 
低次元材料の新しい格子欠陥理論を構築
することを目的として、カーボンナノチュー
ブ(CNT) とその展開面であるグラフェンシ
ート(GS) 上の Stone-Wales(SW) 欠陥から分
解してできる Pentagon–heptagon(5–7) 欠陥対

の運動について解析する。原子レベルの解析
モデルと、連続体モデルを確立し、曲面上を
運動する転位の理論計算と計算機シミュレ
ーションを実施する。相互作用による一般化
力、運動に対する抵抗を評価し、周期性に起
因する自由行程距離の影響と、曲率の有無に
よる格子欠陥の挙動の違いとについて検討
する。低次元材料に特有の格子欠陥挙動の曲
率依存性から、ナノコーンなどの固有の曲率
変化を有する材料中の格子欠陥の運動とそ
れに伴う構造変化や形状変化を応用し、材料
創成の新プロセスや新機能発現に結びつく
基礎的知見の獲得を目指す。 

４．研究成果 
図1(a) に平均相対変位の関数として表現し
たエネルギーの地形を示す。また、図 1(b) に、
Configurational forceに対応した一般化力を示
している。図 1(a) において、エネルギーの寄
与に応じてそれぞれ黒、赤、黄、青線で示し
ている。図および、関連して行ったエネルギ
ー極小点探索と最小エネルギー経路探索解
析の結果から、格子間の相対変位で記述され
たエネルギー面に対して、平衡条件を満たす
さまざまな異なる解が存在することがわか
る。それらの中には、安定な釣り合い状態だ
けでなく、不安定な釣り合い状態を示すもの
が存在する。また隣接する二つの安定な釣り
合い状態（エネルギー極小配置）の間には一
般化積層欠陥エネルギーの寄与が支配的な
比較的大きな Peierls-Nabarro障壁が生じ，5–7
欠陥対は各格子サイトである程度熱的にも
安定して存在できることがわかる。図 1(b) か
ら、大域的には 5–7 欠陥対は正負の刃状転位
対と同様に互いに引力が働くため、対消滅す
る方向に力が作用することが古典弾性論の
結論として導かれるが、局所に格子ごとに釣
り合い配置が存在することがわかる。Wang 
らが得ている SW欠陥に対する Solution 1、2 
という二つの解の物理的意味について考察
する。エネルギー地形では図 1(a) 中の Saddle 
point(sol. 1)，Stone-Wales defect(sol. 2) に対応
することがわかる。次に Nudged elastic band 
法（NEB）法で図 1(a) に得られた隣接するエ
ネルギー極小配置に対して、最小エネルギー
経路を求める。さまざまな安定配置間の状態
の変化は、移動、生成、消滅の過程に分類さ
れ、それらをまとめると図 2のようにグラフ
により整理される。 
 以上のように、曲率を有する低次元ナノカ
ーボン材料の格子欠陥のダイナミクスに有
用な基礎理論を提示することができた。今後
は、本研究課題で養ったアプローチを拡張し、
欠陥と三次元形状の関わりなどを考慮する
ことができれば理論の精緻化に結びつくこ
とが期待できる。 
 
 



(a) energy landscape 

 
(b) configurational force 

Fig.1 Energy landscape and configurational force 
 

 
Fig.2 A schematic illustration of energy graph for 
CNTs with different transition and annihilation defects 
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