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新たな炭素系物質 Q-carbonはレーザーアニーリング法による非平衡プロセスの中で形成される

[1]。Q-carbonは高 sp3量（75% – 85%）を有し、室温で飽和磁化 0.4 μB/atom の強磁性を示すこと

が知られている[2]。強磁性のメカニズムに関しては、理論[3] [4]において 3.4 g/cm3以下の密度を

持つ系で計算がなされているが、実験結果を説明できる結論には至っていない。近年、実験によ

り Q-carbon の密度は 5.0 g/cm3であることが報告された[5]。この値はダイヤモンド（3.5 g/cm3）

や従来の理論計算における系の密度よりも大きい。高い密度を持つ系での計算に興味が持たれる。

そこで本研究では、高密度を有する非晶質炭素体（5.24、5.46、5.63 g/cm3）に注目して、スピン

制限第一原理計算を実施した。また、本研究では従来の計算研究とは異なり、Q-carbon が形成さ

れる過程を模して、液体状態にある系を指数関数 T = 5000e-ct（T：温度、t：時間）に従って急冷

し室温構造を得た。この構造を基にして総磁気モーメントを固定しながら構造最適化を行った。

シミュレーションは第一原理計算ソフトウェア CP2K [6]で実施した。

計算の結果、平均原子磁気モーメントを 0.4 μB/atom、密度を 5.63 g/cm3に設定した時に、sp3量

が 72.1% の系を達成できることを見出した。sp3量を考慮すると、この系は Q-carbon と見なして

よい。また、各原子サイトにおける局所磁気モーメントを調べた結果、この系の総磁気モーメン

トは主に sp2混成状態にある炭素原子に由来することが分かった。加えて、配位数の異なる炭素原

子の空間分布の解析から、この系内の sp2原子には主に 2 種類の形態があることが判明した。こ

れらの sp2原子上に存在する孤立電子が強磁性の起源になっていると考えられる。
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