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周期孔を有する窒素ドープ型ナノチューブ分子 

A nitrogen-doped nanotube molecule with atom vacancy defects 
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1   はじめに 
窒素ドープ型カーボンナノチューブは，炭素原子

のみからなるカーボンナノチューブとは異なる物性

を示すことから大きな注目を集めている．しかしな

がら，これまでは，一義的な構造を有した分子性の

窒素ドープ型ナノチューブが存在しなかったため，

窒素ドープが及ぼす効果について，実験データに基

づいて精密な議論を行うことは不可能であった．本

研究では，8 個のピリジン環と 32 個の 1,3,5-三置換
ベンゼン環 (フェナイン) を連結させることで，8 個
の窒素原子が埋め込まれたナノチューブ分子（窒素

ドープ型フェナインナノチューブ）を合成し，その

電子・光学物性を実験的に明らかにした． 
 
2実験 
窒素ドープ型フェナインナノチューブ (NpNT) は，

1-ブロモ-3-クロロベンゼン，2,6-ジブロモピリジン
を原料として，10 工程，総収率 1.4%で合成した．
NMR 測定および質量分析によって，分子式
C296H256N8を有するNpNTの生成を確認した．さらに，
1,2-ジクロロエタン/2-プロパノール中から，NpNT
の単結晶を得て，KEK PF BL17A ビームラインの高
輝度 X線を用いて測定を行った． 

 
3   結果および考察 
最終的に電子密度分布解析の結果から明らかにな

った NpNTの X線構造を図 1に示す．NpNTは筒の
軸周りに 45°回転したディスオーダー構造をとって
おり，各ディスオーダー構造の占有率は 88%，12%
であった．また電子密度分布解析によって得られた

静電ポテンシャルマップにおいては，ドープした窒

素原子近傍で負のポテンシャルを有しており，窒素

ドープの電子的効果を明らかにすることが出来た．

この窒素ドープの効果は，光学測定からも明らかと

なり，窒素ドープによって LUMOが低下しバンドギ
ャップが狭小化していることが分かった． 
 

 
図 1. NpNTの単結晶X線構造．(a) ディスオーダー構
造．(b) 実験的に決定した静電ポテンシャルマップ．  
 
4   まとめ 
窒素ドープ型ナノチューブ分子 NpNT の合成に成
功し，窒素ドープによる電子・光学物性への影響を

明らかにした． 
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