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1． まえがき 

カーボンナノチューブ(Carbon Nanotube，以下 CNT)と

は，炭素原子の六員環ネットワークが連なり，形成され

た層(グラフェンシート)を円筒状に丸めた物質である．

CNT は，軽量かつ高強度，特に軸方向の高い引張強度，

しなやかな弾性力を有するという力学的特性，そして熱

伝導性や電気的性質を操作することが可能である．この

特徴から，スポーツ製品や自動車，集積回路など電子部

品内での半導体等，各種工業分野への応用が期待されて

いる．これらの点から，座屈荷重などの力学的性質を把

握すること求められるが，CNT はナノレベルの物質で

あるため，それらを実験で直接観察することは極めて困

難である．そのため既存の研究では，線形弾性領域にお

ける解析が可能な円筒シェル理論ベースの連続体近似手

法を用いて座屈点までの挙動を導出してきた．この手法

は簡便であるが，連続体として近似しているため近似誤

差が生じる．また， CNT のカイラリティの違いなどに

ついて検証することは不可能であるなどの問題がある． 

本研究では，断面解析手法として原子ひとつひとつの

運動を追跡することでより厳密な挙動解析を可能とする

分子動力学法（Molecular Dynamics Method，以下 MD

法）を用いた．静水圧荷重下での単層 CNT（Single-

walled Carbon Nanotube，以下 SWCNT）及び多層 CNT

（Multi-walled Carbon Nanotube，以下 MWCNT）の座屈

挙動を原子レベルで検証した．Armchair タイプと

Zigzag タイプの二種類の異なるカイラリティを持つ

CNT を用いて座屈荷重の変化，加えて MD 法と円筒シ

ェル理論によって求められた座屈荷重との比較を行った．  

 

2． 解析モデル 

本解析では，図－1のようなカイラルベクトルが(n, 0)

と表される Zigzagタイプと(n, n)と表される Armchairタ

イプの二種類の異なるカイラリティを持つ CNT のうち，

直径などの条件が近いものを対象とした．そして，両タ

イプと条件を合わせたものを円筒シェル理論で計算し，

比較を行った．表－1 は解析の対象とした CNT のカイ

ラルベクトルと直径，断面図をまとめたものである．断

面変形の挙動を扱うことから CNT は軸方向にのみ周期

境界条件を適用することで無限の長さを持たせた．外圧

は，最外層にのみ静水圧荷重を載荷し検証を行った．  

 

  

Zigzagタイプ(n, 0) Armchairタイプ(n, n) 

図－1 Zigzagタイプと Armchairタイプの CNT 

 

表－1 解析対象 CNTの断面図とカイラルベクトル 

直径 

(nm) 

層数 

1 層 2 層 3 層 

1.409 

(Zigzag)   
 

(18,0) (18,0)/(27,0) (18,0)/(27,0)/(36,0) 

1.490 

(Armchair) 
   

(11,11) (11,11)/(16,16) (11,11)/(16,16)/(21,21) 

2.11 

(Zigzag)    

(27,0) (27,0)/(36,0) (27,0)/(36,0)/(45,0) 

2.170 

(Armchair)    

(16,16) (16,16)/(21,21) (16,16)/(21,21)/(26,26) 

 

まず，これらの CNT で最内層直径がほぼ一致するも

のを比較対象とし MD 法で求めた座屈荷重と円筒シェ

ル理論による座屈荷重の層数による変化を比較した． 

次に，SWCNT の直径による座屈荷重の変化について

も比較を行った． 
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3. 解析手法 

 本研究では，MD 法という原子シミュレーションのひ

とつ，原子の運動を追跡することで物質の特性を評価す

る方法を用いる．MD 法では，原子をニュートン力学に

従う質点系として扱う．他の原子からの力を受けながら

運動する N 個の原子ひとつひとつに運動方程式を立て

る．  

三次元空間では，3N 個の連立二階常微分方程式とな

る．この式は解析的に解けないため，数値積分を行う )1 ． 

そこで，本研究では原子間の相互作用を規定するポテ

ンシャル関数として共有結合と非共有結合との結合変化

についても評価可能な次式の AIREBO ポテンシャル )2

を用いる． 
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式(1)の各項は， REBO
ijE が Brenner らの REBO ポテンシ

ャルで炭素原子同士の共有結合に関する項である．また，
LJ
ijE は非共有結合を示す LJ ポテンシャルで，MWCNT

の各層の間に働く分子間力（ファンデルワールス力）を

示す項である．最後に， tors
kijlE は隣り合った３つの炭素

原子が形成する面どうしがなす２面角に依存する

torsionポテンシャルである． 

 

４．考察 

 図－2 は最内層のカイラルベクトルが(18,0)，(11,11)

である CNT，また図‐3 は(27,0)，(16,16)である CNT

の座屈荷重を層数について MD 法と円筒シェル理論で

得られた結果を比較したものである． 図－2，図－3

でともに，層数が増えるごとに MD 法と円筒シェル理

論の座屈荷重の差が大きくなっている．これは，層数が

増えるごとに円筒への近似誤差と層間に働くファンデル

ワールス力の近似誤差が蓄積していくことによって座屈

荷重の差が大きくなっていくと考えられるが，いずれも

誤差は小さく収まっている． 

 次に，図－4 は SWCNT の MD 法と円筒シェル理論に

おける直径と座屈荷重の関係を比較したものである．こ

の図においては両タイプともに MD 法と円筒シェル理

論の結果がほぼ一致しているが，直径が小さくなるほど

わずかに近似精度が落ちていることがわかる．これは，

直径が小さくなるほど原子数が少なくなることで断面の

円形近似精度が低下するためと考えられる．しかし，両

タイプともに誤差は小さく収まっている． 

図－2 から図－4 より直径の差などにより少しの差は

生じているが，似た値や傾向であるため座屈荷重はカイ

ラリティに関係なく直径で決まると考えられる． 

 

5．まとめ 

 本研究から以下の知見が得られた．  

・ 座屈荷重はカイラリティに関係なく直径で決まる． 

・ 円筒シェル理論では層数が多くなるほど近似誤差が

蓄積し，直径が小さくなるほどわずかな円筒近似誤

差が生じるが，ともに誤差は小さく収まっている． 
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図－2 異なる層数における座屈荷重比較 
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図－3 異なる層数における座屈荷重比較

0.0

0.5

1.0

1.5

2.0

0 1 2 3 4

P
cr

[G
P

a]

Diameter: d[nm]

Zigzag_MD
Armchiar_MD
Zigzag_shell
Armchair_shell

図－4 SWCNTの直径による座屈荷重比較 
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