
カーボンナノチューブからの
電界放射における吸着効果
Motorolaの研究グループはAccelry のDmol３ を使用し、ナノ
チューブチップと水の相互作用について研究を行いました。
カーボンナノチューブに基づいたフラットパネル・ディスプ
レイの商業的品質のデザインにおいて重要であるという見解
を示しました。

さまざまなカーボンナノチューブの応用分野のなかで将来性
があると考えられるのは、電界放射によるフラットパネル・
ディスプレイで、最初の商業アプリケーション実現が最も期
待されている分野です。優良なディスプレイ製造のために、
動作電圧を下げる試みが続けられています。これを成功させ
るには、イオン化ポテンシャル(IP)を効果的に下げ、チュー
ブチップからの電子抽出を容易にするような吸着物を導入す
る方法があります。この方向での重要な実験が最近Motorola 
で行われ、カーボンナノチューブから流れるフィールドエミ
ッションを向上させるうえで水の存在が非常に重要であると
いうことが示されました。

原子レベルでの理解を深めるために、BIOVIA とMotorola の
研究者は、BIOVIAのDFT コードDMol3を使用してナノチュー
ブチップと水の相互作用について研究を進めました[1] 。そ
の結果、電圧をかけないと相互作用は弱いことが分かりまし
た。しかし電界放射の条件下では、チューブ先端での大きな
電場は；（１） 結合エネルギーを非常に大きくし、吸着物
を安定する。(2) IP を下げ、電子の抽出を容易にする、こと
がわかりました。正味の結合とIP 低下は、チップ上に吸着
した水分子の数が増加するほど向上しました。反対に、双極
子モーメントがゼロあるいは小さい分子は、大きな電場にお
いてさえチューブチップとの間に弱い相互作用しか生じず、
フィールドエミッションの特性に影響を与えませんでした。
このことは実験でも観測されています。
カーボンナノチューブ内のIP を下げるという上記のアイデ
アは、M. Grujicic (Clemson University)の研究グループによ
って、さらにHCl 、HCN、LiH のような有極性分子を加えて
DMol3 計算を行い、再確認されました [2]。
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クローズキャップされた(5,5)ナノチューブ上に、電界放射
の状況下で安定化された水素結合状態の水クラスター。
クラスターはほぼ0.5eV、チューブのイオン化ポテンシャ
ルを低下させることがわかります。


