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１．はじめに 

近年、イソタクチックポリプロピレン(iPP)とカーボン材料との複合材料が、工業的な応用

だけでなく、高分子結晶化の観点からも興味が持たれている[1-4]。カーボン材料としては、

グラファイトやカーボンナノチューブ（CNT）等が扱われており、カーボン材料との界面にお

ける iPP の分子論的挙動解明が重要と考えられる。我々は、iPP-CNT 界面における iPP の挙

動を効率良く調べるため、CNT の内側に閉じ込めた iPP１本鎖の分子動力学シミュレーション

を行い、CNT への iPPの吸着結晶化の様子を観察した。 
 

２．シミュレーション 

重合度120の iPPを、ユナイテッドアトム(UA)モデルで扱った。ソルバーとして LAMMPS[5,6]

を用い、力場は TraPPE-UAを基にタクティシティを保つように修正した力場[7]を用いた。こ

こでは、CH ユニットの H を陽に配置した粒子として扱い、全側鎖に調和振動型の Improper 

Torsion ポテンシャルを与えた。CH 結合長は SHAKE 法[8]により固定し、数値積分は RESPA 法

[9]を用いた。三次元周期境界条件を適用し、NVTアンサンブル（粒子数 N、体積 V、温度 T 一

定）を用いた。時間刻みは 5fs とした。CNT として、カイラル指数(m,n)=(24,0), (32,0), 

(40,0), (18,18), (24,12)を扱った。CNTの運動は凍結しているとし、CNTの両端は周期境界

条件により連結させた。まず、主鎖の両端に外力を加えて延伸した iPP を CNT 内に挿入した。

続いて、500K から 100K まで、100K/ns あるいは 10K/ns の冷却速度で段階的に冷却した。各

温度において MD 計算を 100,000 ステップ実行し、分子鎖の構造変化の観察を行った。 
 

(a)             (b)                          (c) 

                                       

３．結果・考察 

カイラル指数(m,n)=(32,0)の CNT の場合について、350Kにおける分子鎖の様子を Fig.1 に

示す。この図から、iPP は、CNT に吸着しつつ、部分的に折りたたみ CNTの軸に対してやや傾

いた構造となることが分かる。発表では、CNT のカイラル指数と iPP の折りたたみ方向の関

係やらせん構造の右／左巻きの選択性についての解析結果の報告も行う予定である。 
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