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ピーポッドとは、フラーレンがカーボンナノチューブに内包された構造を持つ新規炭素系材料で

あり、ナノチューブのカイラリティや半径、フラーレンの大きさなどに依存して、半導体から金

属まで多様な電子状態を取ることが理論計算と実験の両面から明らかにされてきた[1,2]。しかし、

これまでのピーポッドの電気伝導特性に関する研究はタイトバインディング近似に基づく、いく

つかの報告例[2,3]があるのみで、第一原理計算による伝導特性の詳細な議論はされていなかった。

その理由としては、ピーポッドのモデルサイズが大きいことから既存の計算手法では扱うことが

困難であったためである。そこで今回、Shifted COCG法[4]と呼ばれる数値解法を、伝導計算手法

に応用することで、計算時間の大幅な高速化を図ることに成功した。本発表では、今回新たに開

発した手法を用いて金属に C60フラーレンを内包したピーポッドの第一原理輸送特性計算を行っ

たので、その結果を報告する。 
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