
はじめにお読みください 
 

この文章は、研究室に所属する学生が研究活動の一環として作成してくれたも

のです。研究室セミナーの時間に輪番で発表してもらい、研究に関連した事項の

基礎知識の向上をはかりました。内容・文章ともに未だ不完全なものもあります

が、2018年度に調査してくれたものを公開いたします。 

 

※学生の作成してくれたファイルをそのまま公開しております。ところどころ

誤った記述もあるため、内容については保証いたしかねます。ご注意ください。 
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【X線回折 (XRD) 】 

SWCNTバンドルのシミュレーションてどうやるんですか? 

作成日： 2018年 11月 6日 

担当者： 眞鍋 駿 

 本来、実際の SWCNT内には一本のバンドル内に様々なカイラルや直径を有する SWCNTが混在

しているが、シミュレーションでは SWCNTの平均の電子密度を用いてバンドルの平均構造を表す。[1] 

つまり、各 SWCNTは均一な電子密度を有する同一犯系の円筒シリンダーと仮定する。 

X線の散乱ベクトルをQ
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)は 

I(Q
➜
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= ∑  |𝑖 Fj|2(PG(i)(Q)NG(i))・・・① 

(ρ(γ
➜

) : SWCNTの電子密度、Fj : 形状因子 (一本の SWCNTについてのフーリエ関数)、 

NG(j) : 多重度因子 (等価な逆格子ベクトルの数) 

PG(i) : すべての格子点についてのラウエ関数を用いることにより、三角格子の逆格子 Gを中心に持つ

ピーク関数) 

と表される。 

チューブの形状因子 Fi は十分に長い中空チューブにおい て，Q
➜

がチューブ軸に垂直な平面からずれ

ると急速にゼロになり，その大きさは円筒ベッセル関数 J0(QR) に比 例する．したがって，SWCNT の

半径 R，SWCNT 中心 軸からの位置ベクトル r
➜

 ，チューブ側壁の面電子密度 σ0 から，SWCNT の形

状因子 Ftubeは 

Ftube = ∫ 𝜌tube(γ
➜

)exp(-iQ
➜

・γ
➜

) dV 

= 2πR1σ0J0 (QR) 

と表される。 

 実際の試料では SWCNT 直径に分布がある。よってガウス関数を使い、平均 SWCNT 直径 2RA、直径分

布の半値全幅を 2ΔRAとする。隣接する SWCNT間のギャップ gはバンドルの種類によらず一定、4種類

のバンドルの太さを S1、S2、S3、S4、四種類のバンドルの太さの存在割合 u1 : u2 : u3 : u4 = (1-u1- u2- u3) と

する。全体のピーク関数 P は、 

P (Q
➜

) = u1S1P1 + u2S2P2 + u3S3P3 + (1-u1 -u2 -u3 ) S4P4・・・③ 

となり、各バンドル由来のピーク関数の和で表される。 
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 ピーク関数として、G=Q のとき極大値をもつ半値全幅 2π/Sのガウス関数を用いると、X線回折強度

I (Q) は、 

I(Q) ∝ exp(AQ2)L (Q)×∫
1

𝛥𝑅𝐴
√

𝑙𝑛2

𝜋
exp (-ln2

(𝑅−𝑅𝐴)2

(𝛥𝑅𝐴)2 )×|Ftube|∑  (𝑖 PG (Q) NG) dR + BG・・・④ 

(exp(AQ2) : バンドル内の SWCNTの直径分布の作用、L(Q) : ローレンツ作用) 

 

で表される。また、バックグラウンドとして、 

BG = B1 exp (-
𝑄2

𝐵2
2) + 𝐵3・・・⑤ 

を用いる。 

④、⑤式を使い、横軸を Q、縦軸を I (Q) とすることによって、SWCNT の XRD のシミュレーション

が可能となる。 

 

 

 

 

 

 

 

 

上記の方法で行った解析結果を Fig.1に示す。Fig.1 では、平均直径 2R = 14.4 Å、平均直径の分布±1.0 

Å、バンドルの太さ S1 : 266.82Å、S2 : 88.94Å、S3 : 44.47Å、S4 : 20.52Å、u1 = 40 %, u2 = 5 % : u3 = 40 % : 

u4 = 15 %、さらにバンドル内のチューブの直径分布の作用定数 A は未分離試料では 0.05、金属試料では

0.5 とすることで、実験結果をよく再現できた。 

 

[1] 神奈川大学 カーボンナノチューブに内包された水の構造物性 松田和之 その他 

file:///C:/Users/Owner/Desktop/%E3%83%9D%E3%83%86%E3%83%88Tips/3CNT%E3%82%B7%E3%83%9F

%E3%83%A5%E3%83%AC%E3%83%BC%E3%82%B7%E3%83%A7%E3%83%B3.pdf 

Fig.1 SWCNT 試料の X 線回折パターン(実線)とシミュレーション結果 (点線)。 

(a) 未分離試料 (b)金属型試料  

 


