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【X線回折 (XRD)】 

なぜ SWCNTに分子を内包させると 10ピーク強度が下がるのですか？ 

作成日： 2018 年 11 月 6 日 

担当者： 眞鍋 駿 

 測定物質に X 線を当てた後に出てくる回折 X 線の振幅 A は、物質中の電子密度を n(γ
➜

)とすると、 

A = ∫ 𝑑γn(γ
➜

)exp(-iQ
➜

・γ
➜

)・・・① 

(Q
➜

 : 散乱ベクトル) 

で表すことができる [1] 。 

 次に周期的な電子密度分布をもつ結晶を考える。測定試料の単位格子内で定義される電子密度を 

ρcell(γ
➜

-R
➜

)とし、電子密度を各原子の電子密度 ρjの重ね合わせで近似すると、 

n(γ
➜

) = ∑ 𝜌𝑗 cell(γ
➜

-R
➜

j) ≈ ∑ 𝜌𝑖,𝑗 i(γ
➜

-γ
➜

i-R
➜

j)・・・② 

(R
➜

j : j 番目の格子点の位置ベクトル、γ
➜

i : j 番目の単位格子中の i 番目の原子を格子点からみた位置ベクト

ル) 

 

となる。②式を①式に代入して整理すると、 

A = ∑ 𝑒𝑥𝑝𝑗  (-iQ
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➜
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γ
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≈ ∑ ∫ 𝑑𝑖 γ
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➜
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➜
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➜
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 = S∑ exp 𝑗 (-iQ
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j)・・・③ 

(fi = ∫ 𝑑γ
➜

’ρ(γ
➜

’) exp(-iQ
➜

・γ
➜

’) : 原子形状因子、S = (j についての和を除いた部分) : 結晶構造因子) 

 実際に測定される回折 X 線の強度 I は回折された X 線のエネルギー、つまり振幅の二乗に比例する為、 

I ∝ |A|2 = SS*|∑ exp 𝑗 (-iQ
➜

・R
➜

j)|2・・・④ 

となる。 

 ここで、CNT を均一の電子密度をもった中空シリンダーであると考える。CNT の三角格子の単位格子

内には一本のチューブしかないため、チューブの中心軸上に格子点をとれば、結晶構造因子は、中空シリ

ンダーの形状因子に等しくなる。チューブ側面の位置ベクトルを R とすると、電子密度は 
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n(γ
➜

) = σδ(γ
➜

-R
➜

)・・・⑤ 

(σ : グラフェンの面電荷密度) 

と書ける。無限に長いまっすぐのチューブの形状因子 ftube(Q
➜

)はチューブ軸に垂直方向の Q について、チ

ューブ軸の単位長さあたり, 

ftube(Q
➜

) = ∫  𝑑γ
➜

σδ (γ
➜

-R
➜

) exp(iQ
➜

・γ
➜

) = σR∫ 𝑑
2𝜋

0
φexp(iQRcosφ) = 2πσRJ0(QR)・・・⑥ 

(J0 (QR) : ゼロ次のベッセル関数) 

となる。 

 次に分子内包 SWCNT を考える。ここで内包分子はチューブ軸に対して軸対象に分布していると仮定

する。結晶構造因子 S は内包分子とチューブの形状因子の和であるから、チューブ中心軸からの距離を

γ、チューブ軸方向にならした内包分子の平均電子密度をρ(γ)、半径 Riの SWCNT の電子密度をρT(Ri)

とすると、 

S = ∫  [ρT+ρ(γ)] exp (iQ
➜

・γ
➜

) dV = 2πRσJ0 (RiQ) + Fi (Q)・・・⑦ 

と表される。右辺の第一項が SWCNT の形状因子で、

第二項が内包分子の形状因子である。 

 

ここで、SWCNT が空気を吸蔵した時の XRD パター

ンの変化を Fig.1 (a) に、形状因子のグラフを Fig.1 (b) 

に示す。Fig.1 (a)より、空気分子を内包することによっ

てナノチューブの (10) ピークが減少していることが

わかる。また、Fig.1 (b) より (10) ピーク近傍では、ナ

ノチューブと吸蔵空気の形状因子の符号が反転してい

ることがわかる。これと式⑦より、(10) ピーク付近で

は空気内包 SWCNT の結晶構造因子 S は小さくなるこ

とがわかる。さらに式④から、結晶構造因子 S が小さ

くなると、回折 X 線の強度 I も小さくなる。 

 つまり、SWCNT と内包分子の形状因子の符号が 

(10) ピーク付近で異なっているために打ち消し

合い、その結果 (10) ピーク強度が減少するので

ある。 

 

(a) 

(b) 

Fig.1 (a) 空気を吸蔵した時の XRD パターン変化 [2] 

(吸着後が点線) 

(b) 空の SWCNT 及び吸着空気の形状因子 

(点線が SWCNT、実線がバンドル) 
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