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ピーポッド内部のフラーレンの融合による 2 層カーボンナ

ノチューブ(DWNT)生成は以前からよく知られているが，最

近では，単層カーボンナノチューブ(SWNT)に内包したフェ

ロセンなどからの DWNT の合成が報告され，詳細なラマン

散乱の測定の結果，同一の外層 SWNT に対して，フェロセ

ン由来の内層の SWNT の方がフラーレン由来の SWNT より

も直径が小さくなることが明らかとされている[1]．本研究で

は，SWNT 内部でのフェロセンが触媒金属クラスターを形成すると考え，これによる内層 SWNT の合成を分子動力学法で検討した．計算手法は，

既報[2]とほぼ同様であるが，計算時間の短縮のために既報で観察された炭素・金属クラスターの構造を初期条件として SWNT 内部に配置し，炭

素原子を供給して内層 SWNT の核生成過程を計算した．図 1 に一例を示すように，様々なカイラリティの外層に対応して触媒金属のサイズが適

当であれば容易に内層 SWNT の合成が確認された．また，外層と内層の SWNT の間には金属原子がチューブ上に挟まれる構造が安定で，フラー

レン由来の内層合成のシミュレーション[3]と比較して内層 SWNT の直径が小さくなることが明らかとなった．        [1] H. Shiozawa, et al., phys. 
stat. sol. (b) 244 (2007) 4102., [2] Y. Shibuta and S. Maruyama, Chem. Phys. Lett., 382 (2003) 381. [3] 澁田・丸山, 機論 B, 71 (2005) 2117. 

 
図 1  単層 CNT 内部におけるナノチューブの核生成の分子動力学 


