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背景と目的 

	
 近年、人間に近い柔らかな動きをする家庭用ロボットの開発にあたり、柔軟に伸縮可能なソフト

アクチュエーターとして導電性高分子は優れた材料である。本研究では結晶軌道法解析により、ポリ

ピロール鎖間にアニオンをドープした際の鎖間距離の伸縮に伴って発生する力を理論的に求めた。 
結果と考察 

ソフトアクチュエーターの負荷特性についての伸縮挙動を表すため基本式[1]に従い、当該高分子材
料の長さ、電解伸縮長さ（アニオンがドープされたときの伸縮長さ）より電解伸縮長さをもたらすた

めに必要なエネルギーΔW、機械的出力エネルギーEMout を求めた。これらの値を見積もるため、

Gaussian09を用い B3LYP/ 6-31G**法によ
る結晶軌道計算を行った。 
	
 ドープされるアニオンとして TFSI(トリ
フルオロメタンスルホニルイミド)を用いた。
ポリピロール 2本鎖モデル AA（（単位セルは
テトラピロール）、面間に TFSI分子１個が
ドープされたときの安定構造 BB を求めた。
（Fig. 1）TFSIのMulliken 正味電荷は
−0.815であって、アニオン性はかなり強い。
モデル AA、BB の平均面間距
離及びその差 Δdav(AA-BB)、

TFSIが挿入された安定
構造から TFSIを除いた
ピロールモノマー当たり

の発生力 F、エネルギー差ΔW、及び収縮に伴う単位重量当たりの機械的出力エネルギーの最大値
EMout,maxを求めた。（Table 1）本研究で得られた EMout,maxは 104 J kg−1のオーダーであり、実験で報告

されている最大値 9.2×10-1 J kg−1[2]よりかなり大きいが、実験からも構成の改良に伴って比較的容易
にオーダーを改善できるものであり、本研究における値はある種の上限値を与えるものと考えられる。 
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Table 1  Calculated data for anion drive. 

dav(A) dav(B) Δdav(A-B) F ΔW EMout,max 

(in Å)  (in Å) (in Å) (in dyn) (in Hartree) (in J kg−1) 

5.4092 10.8510 5.3614 4.1202×10−6 2.0260×10−2 2.5543×104 

 Fig. 1 Two-chain model BB of polypyrrole doped  
with a TFSI molecule. 
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