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窒素内包フラーレン（N@C60）の生成に関しては多くの研究がなされてきたが、プラズマ技術

を用いた N@C60の生成法[1]は生成率を大幅に向上させる画期的な方法である。しかし、依然とし

て N@C60の生成率は低く、ミクロなメカニズムに基づいた原因解明が

望まれている。本研究では第一原理分子動力学シミュレーション（後

述）を用いて、フラーレンに窒素原子が内包される様子を計算し、窒

素内包の動的メカニズムの解明に取り組む。 

さて、我々は核融合研究として、プラズマと壁材料の接点での物質

挙動(プラズマ－壁相互作用)を対象に、理論シミュレーションによる

研究を行ってきた。分子動力学法（MD）、二体散乱近似法（BCA）、

密度汎関数法（DFT）、動的モンテカルロ法（KMC）などの理論手法・

コードの開発を行い、特にナノスケールのプラズマ－物質相互作用現

象の扱いを得意としている。これらの技法を今後はプラズマエレクト

ロニクス分野において積極的に応用していきたい[2]。 

本研究で窒素内包の動的過程を扱うには MD が適しているが、炭素

－窒素系の相互作用の精度の良いモデル化は困難である。そこで、原

子間相互作用を DFT による量子力学計算から求めた上で、原子の運動

方程式を MD によって数値的に解く第一原理分子動力学法を用いる。

これにより、静止した C60 に向けて窒素原子もしくは分子を入射し、

窒素が内包される動的挙動を再現する（図１）。さらに、「京」コンピ

ューター向け OpenMXコードによる高速な DFT計算の利点を生かし、

入射エネルギーや入射位置・方位を変えた数千ケースの試行を行うこ

とで、実験と比較可能な統計的な情報を得る。講演では、具体的な内

包メカニズムを解析し N@C60生成率向上の可能性を議論する。 
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図１：C60への N2入射シ

ミュレーション 

第 74 回応用物理学会秋季学術講演会　講演予稿集（2013 秋　同志社大学）

Ⓒ 2013 年　応用物理学会

19a-C2-7

08-119


