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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 1)。

CNT には優れた特徴が多くあり、軽量で高強度、高い

柔軟性、高い導電性、高い熱伝導性、耐熱性はそれぞれ

マテリアル、エレクトロニクス、エネルギー、ナノテク

ノロジー、バイオなどの分野において多岐にわたる応用

が期待されている。 
ところが CNT を工業的に製造すると、その多くは欠

陥を含んでおり 2)、欠陥により CNT の性質は変化して

しまう。製造法を工夫し欠陥を含む CNT の割合を減ら

すことも可能であるが、コスト面で不経済であるといえ

る。また、工業的に CNT を製造する際、単層 CNT は触

媒を必要とするのに対し、多層 CNT は触媒を必要とし

ないため、より経済的であるといえる。さらに近年では、

本来不意に挿入されてしまう欠陥を人為的にコントロー

ルしようとする研究が盛んに行われている。ゆえに欠陥

を含む多層 CNT についての断面変形挙動を明らかにす

ることが、今後の CNT 活用のために重要である。 
本研究では解析手法として、原子ひとつひとつの運動

を追跡することができ、多層 CNT の断面変形挙動の厳

密な解析を可能とする分子動力学法(Molecular Dynamics 
Method, 以下 MD 法)を用いて、静水圧荷重下で最外層

に欠陥を持つ多層 CNT の座屈荷重と断面形状を観察し、

欠陥個数が座屈荷重と断面形状に与える影響を検証した。 
 
2． 解析モデル 
  本研究では、カイラルベクトルが (n,n)と表される

Armchair 型の多層 CNT を観察対象とした。断面変形挙

動を扱うことから軸方向にのみ周期境界条件 3)を適用し、

最外層の法線方向に静水圧荷重を載荷した。図－1 は今

回用いた CNT の欠陥のない状態の断面図であり、図－2
はその側面図である。これらのCNTの最外層に図－3に
示す Stone-Wales 欠陥(以下 SW 欠陥)を挿入し、MD 法を

用いて座屈荷重と断面形状を観察した。 
 SW 欠陥とは、図－3 に示すように、六員環を形成する

炭素結合の一つが 90°回転し、五員環と七員環を形成

する欠陥のことである。 
 本研究では SW 欠陥を最外層の同一円周上に等間隔に

挿入した。また、図－4 に示すように、欠陥個数を変え

ながら解析を行った。 
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図－1 解析モデル CNT 断面図 

   
   

図－2 解析モデル CNT 側面図 

  

(a)六員環ネットワーク (b)Stone-Wales 欠陥 
図－3 炭素結合の模式図 

   
(a)欠陥 3 個 (b)欠陥 4 個 (c)欠陥 6 個 

図－4 欠陥の均等配置の例 
 
3． 解析手法 
  MD 法とは原子シミュレーションのひとつ、原子の運

動(位置、速度データ)を追跡することで物質の特性を評

価する方法である。MD 法は物質系ではなく、ニュート

ン力学に従う質点系として原子を取り扱う。そしてほか

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。これは三次元空間では、

3N 個の二階常微分方程式となる。この式は解析的には

解けないため、数値積分を行う。 
  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

ても考慮できる AIREBO ポテンシャル⁴⁾を用いた。 
AIREBO ポテンシャルは次式で表される。 
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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、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． 結果と考察 
  4.1 層数、欠陥個数ごとの限界荷重の解析 
図－5 は各層数について、それぞれのモデルの限界荷

重を示したものである。限界荷重 PL は、除荷して元の

状態に戻る最大の荷重を示しており、グラフの縦軸に対

応している。横軸はモデルを表しており、欠陥のないも

のを PT(Perfect Tube) モデル、欠陥のあるものを

SWD(Stone-Wales Defect)モデルとした。なお SWD モデ

ルについて、右の数字は挿入する SW 欠陥の個数を表し

ている。 
 図－5 から読み取れるように、単層では欠陥個数の増

加に伴い、限界荷重も増加していることがわかる。一方

で二層、三層では欠陥の個数によって限界荷重にばらつ

きがみられる。また、二層と三層のグラフの形には似た

傾向がみられる。 
  4.2 欠陥個数と断面形状の関係 
  欠陥 3 個および欠陥 8 個の三層モデルの載荷前および

載荷中、座屈後の断面形状の様子をそれぞれ図－6 およ

び図－7 に示した。欠陥 3 個の場合は徐々に断面変形が

進行し、やがて特異な断面形状に変形した。一方で欠陥

8 個の場合、載荷中も載荷前と同じく真円に近い断面形

状を保ち、ある荷重に達したときに欠陥 3 個の場合と似

た大変形に及んだ。また、同様の解析を欠陥 4 個，欠陥

6 個でも行った結果、断面形状の推移において、欠陥 6
個は欠陥 3 個と、欠陥 4 個は欠陥 8 個と似た傾向がみら

れた。このことから、欠陥個数によって、比較的小さい

荷重から徐々に断面変形が進行する場合と、荷重に対し

てある程度強度を保ち、ある荷重に達したときに急激に

断面変形が生じる場合があることが分かった。 
 
5. まとめ 
 本研究から、以下の知見が得られた。 
 欠陥を含む単層 CNT では欠陥個数の増加に伴い限

界荷重も上昇したが、欠陥を含む多層 CNT の場合

は限界荷重の増減にばらつきがみられた。 
 二層と三層の CNT では、限界荷重の増減において

似た傾向がみられた。 
 欠陥 3 個、欠陥 6 個のモデルでは比較的小さい荷

重から徐々に断面変形が進行し、やがて特異な断

面形状に変形した。 
 欠陥 8 個、欠陥 4 個のモデルでは荷重に対してあ

る程度強度を保ち、ある荷重に達したときに急激

に断面変形が生じた。 

図－5 各解析モデルの限界荷重 

   
(a)載荷前 (b)載荷中 (c)座屈後 

図－6 欠陥 3 個の断面形状の推移 

   
(a)載荷前 (b)載荷中 (c)座屈後 

図－7 欠陥 8 個の断面形状の推移 
 

今後の展望として、特異な断面変形に至った過程を力

学的に解明するとともに、断面形状による物理的性質の

変化に着目して研究を発展させていきたい。 
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