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１．Ｉまじめに

木共同研究では､我禽が開発してきた新しい計算技術とスーパーコンピュータを駆使して、ナノテクノロジ_

技術の埜盤をなす新しい有ｊｉ１な機能性新素j材の理論設計を11編す。具体的には、

↑E子線照外Iによって形成される分子融合型C60ポリマー

7Ｂｅなどの放射性同位体をIﾉﾘ包するC60の原子核反応のﾉﾘⅡ述

高圧下でのCGOの新しい結I1i11liIf造

Ｂｅ内包C60への水素分子内包

晃型や櫛型などの様禽なトポロジーを持つ高分子ネットワーク溶液

溶液中で向かい合う耐分子ブラシ

デンドリマーの光１１Ｍ&機能

ナノクラスターの光瓶子分光スペクトル

⑩
●
●
●
●
●
●
●

などに関する第一原理ii1算やシミュレーションを行い､ナノテクノロジ－の発展に寄与する成果を生み出すこ

とをⅡ標とする。

２．研究経過

戒々は我が国希少の純国産の第一原理計算手法として「全樋子混合鑑底法」ＴＯＭＢＯ(TOhokuMixedBasis

Orbitalsmethod）を開発し、それをC60への異菰原子内包にIlHする第一原理分子助力学シミュレーションな

どに応用してきた｡全髄子混合法底法は１粒子波Ui1j関数を数ＩＩＩＩｕｊｉ(子ilりし道関数と平面波の線形結合で表現するも

ので､芯地子のような空'１}l的にAir<Eした状態から真空ilq位よりも上の１ｺ山電子状態までを記述することができ

る。我々は、この方法をさらにf1ij子励起状態の取り扱いにも応ハル、時間依存密度汎関数､11,倫に韮づくダイナ

ミクス・シミュレーションや多作役mjj論に基づく光堪子分光スペクトルのＧＷ計算などを行っている。

また、我々は良溶媒｢'１でフレキシブルな高分子ネットワークのコンブオメーションを効率的に生成し、そのエ

ントロピーを勘定できるエンリッチメント・モンテカルロ・アルゴリズムを開発し、それを(]いて星型や櫛形

のiiii分子や高分子ブラシなどのシミュレーションを行っている。

さらに、いろいろな計算手法を)i]いて、最新ナノ物質の榊造や砥子状態に関する計算を行っている｡

２
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３，研究成果

主な研究成果は以下の通りである。

最近、東北大学大学院理学研究科附属原子核理学研究施設の大槻勉准教授の実験により、７BcがC60に内包

されると、極低温では電子捕独崩壊（elcctroncapturc(EC)decay）による放射性半減期が1.5％短くなることを

つきとめた。我々は、Ｂｅを内包したC`oに対して、Ｂｅの原子核位極での電子密度を全蝋子混合基底法による第

一原理計算により計算し、その魑子密度がどのようにC60空洞内部におけるＢｅの吸着螂位透に依存するかを詳細

に解析した。それにより、この系を艇低温に冷やすと、ＢＣが職安定位侭であるC60の中心に固定されることに

より、７ＢＧの放射性半減期がさらに短くなるという大槻助教授の実験を説明することに成功した・これは川添

研究室で博士課程を修了した森里嗣生氏（現：アクセラリス株式会社勤務）との共同研究の成果である｡

また、東京工業大学原子炉研究所の尾上順准教授らはC60結晶パウダーに電子線照射した物質の電気伝導度

測定を行い、それが電気伝導性を示すことを見出している。我々は、Ｃ`o同士が分子融合してポリマー状の榊

造になったものとして（図１）、その噸子状態を計算し、半金属的なバンド榊造が得られる可能性を示した｡
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図１．分子FM(合型C60ポリマーの柵造と半金属的なf1Z子状態

飯高らは、C60結晶がl5GPa,600℃の条件下では図２のような連結した構造となり、１次元的な電気伝導性

が生ずることを明らかにした。
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重'11らは、C60中のBe原子の有効電荷が、同時に内包される水素分子の数によって変化する塊象を温度一定

の分子動力学シミュレーションと第一原理計算により調べ（図３）、温度による水素分子の運動にともなっ

て､Ｂｅ原子の位置がCmo中心からずれることに原因があり､Ｂｅの有効電荷に分布があることを見出した(図４)。

､=０ ､=１ 、=２

Ｚｉｅ=＋q28

LTurkcr・JMS577.205(2002）

Ｚbe=－０.Ｏ７ Ｚｉ｡=-0.23

AM1法での(Be+nH2)@060の最適化構造

図３．（Be＋､H2)＠C`ｏの最適化榊造とＢｅの有効電荷
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凶４．水素分子を(a)、＝1個、（b)、＝2個内包したC60中のBe原子の有効電荷分布

Pichierriらは、カーボンナノチューブが端同士で共有結合した榊造を第一原理計算により調べ、特に、比較

的簡単に合成できる２硫化結合卜S-S-)、ペプチド結合（CONH-)、２酸化エチレンCO-CH2-CH2-O-)、エチ

ニル結合GC=C~)による櫛造と電子状態を調べた。

４．主とめ

本共同研究成果の一部は平成20年２月にドイツ・シュプリンガー社から１t１版された、KaoruOhno,Masatoshi

Tanaka,JunTakeda,andYoslliyukiKawazoe(Editors)､Nano-andMicromaterials1i,SpringerSeriesonAdvancesin

MaterialsResearch,ＶＯＬ，(Springer-Verlag,Berlin,Heidelberg,2008)ｐｐ・'-337.にまとめられた（図５）。また、

2008年１月26-28日に主催した金研ワークショップ・アジア計算材料科学コンソーシアムＶＯ会議では数十名

の外国人を含む80名を超える参加者があった。

４
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図５．平成２０年２月にSpringer
から出版されたAdvancesin

MaterialsResearch，ＶｂＬ９
"Ｎａno‐andMicromaterials'，の
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