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研究成果概要 

 本研究は，量子論的効果を考慮した分子モデルに基づき，さまざまな物質の凝縮相の性質

（相変化挙動，輸送現象など）を分子シミュレーションにより評価することを目的としている．主

として，密度汎関数法と強結合近似に基づくオープンソースパッケージの DFTB+ を利用して

おり，研究室所有の計算機や化研スパコン等に独自にインストールして計算を進めている． 

 今年度は，シリコン系半導体材料の物性評価や有機分子の化学反応機構の研究を実施し

た．その成果の一部は，国内学会や国際会議等で発表した． 

１．SiC ナノチューブの電子物性評価 [1]：カーボ

ンナノチューブの電子物性については数多くの報

告があるが，それ以外の半導体の１次元系ナノ材

料については未解明の点が多い．SiC ナノチュー

ブをターゲットとして，そのサイズ（直径）や

chirality がバンド構造に与える影響を調べる

（Fig. 1）とともに，側面への H 原子吸着によるフェ

ルミレベル変化を詳細に調べた． 

2. 超臨界水中のセルロース加水分解の機構 

[2]：木材などからセルロース

ナノファイバーを製造する際

には，酸触媒による加水分

解や機械的な解繊が行われ

るが，新たな手法として超臨

界水中での加水分解が提案

されている．量子MD計算に

よりその反応機構を調べたところ，大きな運動エネルギーを持つ水分子が開裂部位に接近し，

グリコシド結合の C原子から電子を奪うことで反応が開始される（Fig. 2）ことを見出した． 
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Fig. 1: SiCナノチューブのバンドギャップ 
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Fig. 2: 臨界点近傍 (650K) の水中でのグリコシド結合開裂の例 
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