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OUTLINE

◆ なぜ「炭素」か

◆ 次世代スーパーコンピュータの必要性



カーボンナノチューブ



カーボンナノチューブの「細さ」

Q: １ｇのナノチューブの長さは？



カーボンナノチューブの「細さ」



カーボンナノチューブの「細さ」



Various Nanostructured Carbon Materials

Solid C60 Crystalline CNT C60@(10,10) ("Peapod")

構造と物性に無限のバリエーション！



カーボンナノチューブの構造と物性



カーボンナノチューブの構造と物性

◆ 結合長： １．４２（Å）？ １．４１？？ １．４３ ？？？

◆ 結合角： １２０°？ １１８°？？ １２２°？？？

◆ エネルギーギャップ： 0.5 eV ?    1.0 eV ??   1.5 eV ???

第一原理電子構造計算による予言研究の重要性



Various Nanostructured Carbon Materials

Solid C60 Crystalline CNT C60@(10,10) ("Peapod")

Precursors to even more interesting new phases 
via P& T treatments



Polymerization of Fullerenes

[1] Y. Iwasa et al: Science 264, 1570 (1994)
[2] M. Nunez-Regueiro et al: Phys. Rev. Lett. 74, 278 (1995)~´

P (and T)

Solid C60

→ New dimensionality; sp2-sp3 hybrid system



Constant-P Molecular Dynamics
M. Parrinello and A. Rahman: Phys. Rev. Lett. 45, 1196 (1980)

◆ Enthalpy H:  Conserved
◆ MD cell can be deformed during the simulation.

Lagrangian

Variables

t = 0 t = …

H = const
P = Pext

a2

a1

force applying 
to vertex

a1

a2

MD cell

: particle having mass m
: vertex having mass W
: fixed point

: internal stress
: external stress



§ Constant-P Molecular Dynamics Study of

Nanostructured Carbon Solids:               

- simple cubic C60

- (10,10) CNT

- C60@(10,10) peapod

- (5,5)@(10,10) double-walled CNT



Constant-PMolecular Dynamics  - Summary

10 GPa 20 GPa 30 GPa

Solid C60 new polymer phase amorphous (sp3) 

(10,10) CNT       graphite              new phase amorphous (sp3)

C60@(10,10)       (stable)               polymerize amorphous (sp3)

(5,5)@(10,10)     (stable)               sp2+sp3 amorphous (sp3)*

*anisotropic

-- Y. Omata, Y. Yamagami, K. Tadano, T. Miyake, and S. Saito, Physica E 29, 454 (2005)



(10,10) Solid under 20 GPa

New crystalline phase




New crystalline phase

Body-Centered Tetragonal Phase ("C4")



次世代スーパーコンピュータとナノ炭素科学

◆ 謎につつまれた成長過程の解明

MDシミュレーション時間： ミクロ（μs）からマクロ（ms）へ

→ フラーレン・ナノチューブの選択的精製へ

◆ 多様な構造体の物性・伝導特性予言

「完全な第一原理計算」： 数百原子から数千・数万原子へ

→ナノエレクトロニクスにおけるデバイス機能予言・設計







SiからCへ:

「ミクロな系・マクロな物性」から「ミクロな系・ミクロな物性」へ





20th Century
Century of Physics

21st Century

Century of 

Nanoscience and Quantum Physics



ナノサイエンス無くしてナノテク無し！
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