
 

様式 C-19 

科学研究費補助金研究成果報告書 

平成２３年 ５月３１日現在 

 

 

 

 

 

 
 
 
 
 
 

機関番号： ８２４０１ 

研究種目： 基盤研究(B) 

研究期間： 2007～2010 

課題番号： 19310083 

研究課題名（和文） 

ホスト＝ゲスト型機能性ナノ材料の設計・解析・制御 

研究課題名（英文）Design, analysis and control of host-guest materials 

 

研究代表者 

飯高 敏晃（IITAKA TOSHIAKI） 

独立行政法人理化学研究所・戎崎計算宇宙物理研究室・専任研究員 

 研究者番号：60212700 

 
研究成果の概要（和文）：  
第一原理電子状態計算によりホスト＝ゲスト型結晶(Ba8Si46,SiH4+2H2,Ice VII,C60 polymer)の
特異な物性を明らかにした。結晶構造予測法により高圧下での結晶構造(SnH4,GeH4,CH4)を予測
した。第一原理電子状態計算を高速に実行するために、最先端シミュレーション技法（O(N)量
子分子動力学、GPGPU (General-purpose computing on graphics processing units)）を開発
した。 
研究成果の概要（英文）： 
The physical properties characteristic to host-gust materials (Ba8Si46,SiH4+2H2,Ice 
VII,C60 polymer) were revealed. New crystal structures of SnH4,GeH4,CH4 under high pressure 
were predicted and implications were discussed. Simulation techniques such as O(N) 
quantum molecular dynamics and GPGPU (General-purpose computing on graphics processing 
units) were developed and applied to these problems. 
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１．研究開始当初の背景 
 
ホスト＝ゲスト型ナノ材料とは、大きな場を
決める「ホスト」物質とそこに入り込む「ゲ
スト」物質から構成される物質である。実用
上有益であるだけでなく、その特異な物性の
発現機構の解明は理学的にも興味深い。 

たとえば、金属内包半導体クラスレ

ートは、Si,Ge などの半導体原子が作るカゴ状結
晶（格子定数はナノメートル程度）の中空部分に
Ba,K などの金属原子を内包させたものであるが、
カゴ原子（ホスト）と内包原子（ゲスト）の組み
合わせにより現れる、超伝導、熱電効果、磁性、
超硬性など各種有用な物性が注目されている。 

ガスハイドレートは、水分子が作るカゴ
状結晶（格子定数はナノメートル程度）の中空部



分にメタン分子(CH4)などのガス分子を内包
させたものであるが、カゴ構造（ホスト）と
内包ガス分子（ゲスト）の組み合わせにより、
通常では不可能な温度圧力条件下でガス分
子を安定に保持することができる。メタンハ
イドレート、水素ハイドレート、二酸化炭素
ハイドレートなど、エネルギー問題・地球惑
星科学に重要な物質群である。 

氷の高圧相(VII相、VIII相など)は、
水分子が水素結合して作る二つの副格子が
互いに他を包摂する自己ホスト＝ゲスト型
結晶構造を持ち、その物性に関心が持たれて
いる。 
 
２．研究の目的 
 
 第一原理電子状態計算法と大規模並列計算
システムの活用により、有用な機能を持った
新しいホスト＝ゲスト型ナノ物質の構造と
安定条件を明らかにする。 
 
３．研究の方法 
 
(1)第一原理電子状態計算によりホスト＝ゲ
スト型結晶の物性を解明する。(2)そのため
の結晶構造予測法の開発改良と応用を実践
し、高圧力下での新規結晶構造の探索法を確
立する。(3)これらの第一原理電子状態計算
を実用的な時間内に高速に実行するために、
各種の最先端シミュレーション技法を開発
し高速計算を実践する。 
 
４．研究成果 
（１）ホスト＝ゲスト型結晶の物性の解明 
①金属内包半導体クラスレート Ba8Si46 の高
圧同形構造相転移の知見を得た。②高圧下の
シラン(SiH4)・水素(H2)複合体における新し
い分子間相互作用を明らかにした。③氷の高
圧相(VII 相)における水素結合対称化におけ
る核量子効果とその状態方程式への影響を
明らかにした。④高圧下で炭素フラーレンが
ポリマー化してできる Ba 内包炭素クラスレ
ートの構造を予測し、その超伝導特性を明ら
かにした。これらの成果は世界初であり、今
後のホスト=ゲスト型材料研究の発展の基礎
となるものである。 
 
（２）結晶構造予測法の開発改良と応用 
①スタンナン(SnH4)、ゲルマン(GeH4)、高圧
結晶構造と超伝導性を明らかにした。②惑星
構成物質であるメタン(CH4)の高圧結晶構造
と物性を予測した。③超硬物質である二ホウ
化遷移金属の高圧結晶構造と物性を予測し
た。④有機分子結晶で重要となる van der 
Waals エネルギーを量子モンテカルロ法によ
り精確に評価した。これらの成果は世界初で
あり、今後の結晶構造予測に基づく材料開発
の基礎となるものである。 

 
（３）最先端シミュレーション技法の開発 
①ナノ多結晶ダイアモンドの亀裂の伝播を O(N)
量子分子動力学法によりシミュレートした。②半
導体量子ドットの電子状態を Chebyshev 多項式展
開による O(N)計算法により検討した。③O(N)量子
分子動力学法および平面波基底電子状態計算を
GPGPU により高速化した。これらは最先端の成果
であり、今後の新世代スパコンによる大規模電子
状態計算への発展が見込まれる。 
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