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【緒言】 

単層カーボンナノチューブ (Single-Walled Carbon Nanotubes, SWNTs)は直径数ナノメートル程度の中

空空間に様々な分子を内包することが可能であり、内包により多様な機能の発現が期待されている。

これまでにアルカリハライドを内包した SWNT についての報告がなされている。しかしながら、内包

されたイオンの詳細な局所構造解析およびイオン電導性など諸物性の SWNT 直径(カイラリティ)依存

性など、系統的な報告はされていない。本研究では、ヨウ化セシウム内包 SWNT において、チューブ

直径およびカイラリティと内包アルカリハライドの局所構造および諸物性の関係を系統的に調べるこ

とを目的の一手法として、固体 NMR 分光法に着目し、第一原理 DFT 計算により 133
Cs および 127

I 

NMR スペクトルパラメーター(化学シフトテンソルおよび電場勾配テンソル)の評価を行った。さらに、

物性評価としてバンド構造計算を行い、バルク構造との比較を行った。 

 

【方法】 

 DFT 計算として Quantum ESPRESSO の PWscf および QE-GIPAW を 

用いて行った。Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE) exch-corr 法を用い、 

PAW 型擬ポテンシャル、K 点は 1×1×5 として計算を行った。  

 

【結果】 

 以下に 133
Cs-NMR の化学シフトテンソルの等方値および異方値の計算結果を示す。133

Cs および 127
I-

NMR 電場勾配テンソルの計算結果、ナノチューブの構造と内包 CsI の電子状態の相関等、詳細な解析

結果については当日報告する。 

 

 Materials           δ
iso

 (ppm) ⊿δanis=3/2(δ33-δiso)  (ppm) 
bulkCsI 0 0 

CsI@CNT(6, 6) -187.68 786.75 
CsI@CNT(8, 8) -50.41 591.75 
CsI@CNT(9, 9) 90±5 119±5 

CsI@CNT(10, 10) 9.12 236.75 
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