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テーマの背景
炭素原子（カーボン）のみから構成される百万分の１ミリ程度（ナノ）の
極微小の口径をもつチューブ状構造体（チューブ）

• アルミの半分の密度
• 銅の１０倍の熱伝導度
• 鋼の２０倍の機械的強度
• シリコンの１０倍の電子移動度

10 nm

単層ＣＮＴ

10 nm

多層ＣＮＴ <優れた特性>※

※ 無欠陥カーボンナノチューブの特性

軽くて強く、高熱伝導、低電気抵抗な
高機能電線の実現に期待

ＣＮＴ

ＣＮＴの用途の例
巻線
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テーマの課題と目標
【課題】
 ＣＮＴ線材の導電率は、ＣＮＴ単体（>106 S/cm）と比較して大きく低下
 線材化によって導電率が大きく低下するメカニズムについて十分な理解ができていない

nm μm mm

抵抗率

スケール
（径方向）

【目標】
 CNTの構造パラメータの導電性への影響を明らかにし、高導電CNT線材を開発

10-3 µΩcm << 10-6 Ωcm

単体 バンドル 線材
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超超ＰＪにおける開発の方向性

単体 バンドル 線材 ドープ線材

径
層数
有効長
金属/半導体

径
形状
CNT間
距離

配向度
バンドル間距離
空隙率

ドープ位置
ドープ量

CNT電線の想定プロセス

紡糸 撚り線化 電線化

CNT分散液
凝集液

絶縁被覆

素線 撚り線

ドープ

nm μm

分散

超超PJ

導電性に影響すると想定される主な因子

CNT

合成

各階層構造の導電阻害因子を
明らかにし、低抵抗CNT線材の
モデルを構築する
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超超ＰＪにおける開発の取り組み

⑨-1ナノカーボン材料プロセスに
関する基盤技術開発
○計算に必要なフィブリル構造等を分析
するためのモデル構造体の試作
○高導電化にむけたドーププロセス

プロセス

計算

計測

試
作

条
件

の
決

定

フィ
ー

ドバ
ック

比
較

検
証

①-1キャリア輸送マルチスケール計算
シミュレータの開発
○第一原理電気伝導計算による原子ス
ケールでの構造・伝導特性データの生成
○ミクロ-マクロ連成数理技術による抵抗
回路モデル構築とフィブリル構造の伝導物
性データ蓄積

⑬-1ナノカーボン材料の構造・特性
評価技術開発
○各種CNT線材に関する物性と構造の
相関データの取得
○ドーパントに対する多角的構造解析

径方向のスケール

nm μm

長
手

方
向

の
ス

ケ
ー

ル

nm

μm

mm
m

mm

・スケール拡張
・散乱項考慮

現状：
弾道伝導機構

スケール
ブリッジ

線材内の
バンドルネットワーク

(ii) マクロスケール

(i) 原子スケール
第一原理計算

モ
デ

ル
構

造
の

提
供
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開発成果の概要

学会発表：5件
論文発表：2件

項目 成果

計測

• 市販CNT線材について、FIR測定によるCNTの有効長評価やその他多角的
な構造解析を実施し、有効長が長く密度が大きいほど、導電性が高い傾向を
把握

• ドープCNT線材の抵抗評価と構造評価、および様々なサンプルの抵抗の温度
依存性評価から、導電機構を推定し、導電性向上の指針を提示

プロセス
• モデル構造体を作製し、計測データを抵抗回路モジュールに提供
• CNT線材に対するドーププロセスを開発し、気相法によるヨウ素ドープで20%

程度の導電性向上を確認

計算

• 第一原理キャリア輸送シミュレータ（拡張CONQUEST）を用い、ミクロスケー
ルの構造パラメータが導電性に与える影響を機械学習を活用して評価し、
CNT-CNT接触部ではCNT交差角とCNT間最短ボンド長が重要な因子と判明

• マクロスケールの抵抗計算シミュレータを構築し、素線レベルの構造パラメータに
ついて導電阻害要因を解析し、線材の抵抗は、バンドルの配向度、バンドル長
の依存性が大きいことを把握
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開発項目トピックス 市販CNT線材の評価

構造評価

市販CNT線材

FIR※ 断面TEM
FIRピーク (cm-1) 有効長 (nm) CNT径 (nm) 層数

Taiyo Nissan 305 130 11.6 8.5
Hamamatsu 123 270 44.8 50.4
Nanocomp 80 580 5.3 1.9
Meijo EC-Y typeⅠ 20 2500 1.8 1.4
Meijo EC-Y typeⅡ 22 2200 1.7 1.4
DexMat 28 1700 1.7 1.4

l : CNT Length 
ω : Resonance Frequency

CNTのFIRピークはプラズモン共鳴が支配的

※FIRによる有効長(Effective length)の計測

様々な市販CNT線材の構造評価を実施

SEM観察に比べて
高速にデータ取得が
可能

ACS Nano, 8, 9897 (2014); 
Appl. Phys. Exp., 8, 055101 (2015).
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開発項目トピックス 市販CNT線材の構造と導電性

Taiyo Nippon Sanso

10 mm

Hamamatsu Carbonics

20 mm

type II
20 mm

Nanocomp Miralon
40 mm

DexMat

5 mm

Meijo Nano Carbon EC-Y

20 mm

Cross-sections

type I

市販CNT線材の有効長、密度等の解析を実施し、導電性との相関を把握

有効長が長く高密度なほど、導電性が高い傾向がある
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開発項目トピックス ドープ技術開発

■:Carbon
■:Iodine

気相法と液相法のドーププロセスを構築し、導電性向上効果とドーパント位置を把握

導電性が向上した気相法ではCNT間空隙がヨウ素で埋まる構造を確認
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開発項目トピックス CNTネットワーク構造における導電機構推定手法

0 50 100 150 200 250 300
1

10

100

空間的なパス形成要因が支配的
⇒幾何構造最適化が有効

エネルギー空間上の乱れが支配的
⇒E変調（ドーピング等）が有効

抵抗極小点（K）

抵
抗

発
散
強

度
（
R
2
K
/
R
m
in
）

金属CNT優位 半導体CNT優位

半金CNTの競合関係の可視化による導電性向上指針の明確化

金属優位なネットワーク 半導体優位なネットワーク

高配向線材
ランダムネットワーク膜

半導体的 金属的

抵抗極小点

半金CNTによる競合的挙動

温度

抵
抗
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開発項目トピックス シミュレーション開発概要
線材の各階層における導電阻害要因を理論的に解明する

→ CNTから素線までのマルチスケールのキャリア輸送をスケール別に検討

(i)原子スケール
・第一原理キャリア輸送シミュレータ（拡張CONQUEST）を用い、
CNT-CNT接触部分の構造パラメータが導電性に与える影響を評価

(ii)マクロスケール
・抵抗回路生成を行うマクロスケールの抵抗計算シミュレータを構築
・素線レベルの構造パラメータが導電性に与える影響を評価

※生成したミクロスケールのデータはDPFに格納するとともに、導電阻害要因の解析に活用

CNT1 CNT2

CNT3電極L

電極R

CNT3本の接触部模擬モデル

原子スケールのシミュレーションで解析 マクロスケールの抵抗回路計算で解析
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開発項目トピックス 原子スケールシミュレーション

CNTバンドルの最小単位部分ユニット構造の特徴量
 CNT間距離(ID)
六員環の相対位置
接触面積
交差角

 CNTの断面積
 CNTの変形（アスペクト比）
異なるカイラリティ組み合わせ

例：CNT間距離(ID) … SWNT(5,5)を使用

CNT間距離(ID)は、異なるCNT間で生じる最短ボンド長として定義

構造因子組み合わせを網羅的に扱うことは膨大な計算時間が必要
→ 機械学習（回帰モデル）適用に向けてデータを計算・蓄積

vdW距離

(i)原子スケール

Intertube distance [Å]
Re

sis
ta

nc
e 

[k
Ω]
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開発項目トピックス 原子スケールシミュレーション
Lo

g 10
(R
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ist
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 [k
Ω]

)

Log10(Predicted resistance [kΩ])

CNT-CNT接触部モデル計算の結果を用いて機械学習を実施した

CNT間最短ボンド長・そのボンド本数・長
CNTユニット長・短CNTユニット長・カイラリ
ティ・CNT交差角の7変数を説明変数とし
てモデル抵抗の回帰分析を実施

(i)原子スケール

重要因子解析により、CNT交差角とCNT間
最短ボンド長が抵抗に重要であると判明



14

開発項目トピックス マクロスケールシミュレーション

抵抗回路モジュールの概要

回路作成

入力物性値
・バンドルの抵抗値
・バンドル（CNT)接触抵抗値

線材の抵抗計算

線材抵抗率算出

• バンドル配向性
• バンドル径・長
• 線材密度(空隙率)

バンドルネットワークの構造因子

(ii)マクロスケール
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開発項目トピックス マクロスケールシミュレーション

1

10

100
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100000
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Cz面割合

20 %
40 %
60 %
100 %

配向度・バンドル長依存性

(ii)マクロスケール

計算結果：線材抵抗率の構造パラメータ依存性

配向度・充填率(密度)依存性

1

10

100

1000

0.2 0.4 0.6 0.8 1

線
材

抵
抗
率

(μ
Ω

 c
m

)

Cz面割合

2 μm
20 μm
200 μm

バンドル長

充填率：100 %

充填率

バンドル長：2 μm

→ 高配向性低配向性 ← → 高配向性低配向性 ←

配向度・バンドル長の依存性大
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開発期間短縮に関して

紡糸

CNT分散液 凝集液

素線
ドープ分散

原料CNT

CNT分散 構造評価 紡糸 ドープ 合計

従来型開発
Tt

CNT種類
分散条件

SEM、ラマン等 紡糸条件 ドーパント種類
ドープ方法

1.2年 5.7年 6.8年 16.3年 30.0年

プロジェクト型開発
Tp

CNT構造の絞り
込み
分散条件の絞り
込み

計測高速化
(FIR)

分散後構造の
絞り込み
紡糸条件の絞り
込み

ドープ方法の絞
り込み

0.25年 0.25年 0.75年 0.24年 1.49年

Tp/Tt=1/20.1

分散液

計算 プロセス 計測
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今後の展開

単体 バンドル 線材 ドープ線材

径
層数
有効長
金属/半導体

径
形状
CNT間
距離

配向度
バンドル間距離
空隙率

ドープ位置
ドープ量

紡糸 撚り線化 電線化

CNT分散液
凝集液

絶縁被覆

素線 撚り線

ドープ

nm μm

分散

超超PJ

導電性に影響すると想定される主な因子

CNT

合成

本プロジェクトで得られた知見を、
高導電CNT線材プロセスに適用
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