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研究分野：物性理論 
科研費の分科・細目：複合新領域・ナノ・マイクロ科学・ナノ材料・ナノバイオサイエンス 
キーワード：ゼオライト、クラスレート、ハイドレート、第一原理計算、特異フォノン、カー

ボンナノチューブ、強相関効果、結晶ピセン 
 
１．研究計画の概要 
 
ユビキタス元素（クラーク数が大きく地表付
近に豊富に存在する元素）によって構成され
る配列ナノ空間物質に対する理論物質設計
を行う。特にクラスレート、ゼオライト、フ
ラーレンおよびカーボンナノチューブにお
ける配列空間の多様性と内部空間の自由度
を活用した新機能発現の可能性を探る。具体
的には、第一原理計算による非経験的手法を
ベースとして、分子動力学法や強相関モデル
計算を組み合わせた複合的理論手法により、
次の課題に取り組む。 
（１）高圧下のフラーレン、クラスレートの
新物質相探索と物性予言、 
（２）ゼオライトにおける強磁性などの電子
相関設計、 
（３）クラスレートの特異フォノンがもたら
す巨大熱電能材料や高温超伝導の可能性の
探求、 
（４）カーボンナノチューブの光学的性質お
よび成長機構の解明。 
既存の物質の物性評価にとどまらず、組成、
配列、圧力、温度といったパラメーターを系
統的に変化させた計算による物質設計を積
極的に進める。領域内の実験グループによっ
て新物質を合成されたり、新奇物性が発見さ
れたりした場合にはこれに柔軟に対応する。
理論と実験が緊密に協力して配列ナノ空間
における新しい物性開拓を実現させること
を目指す。 
 
２．研究の進捗状況 

 
（１）高圧下の新物質相については、本領域
の山中グループによって発見されたフラー
レンポリマーについて、単位胞の大きさも含
めた構造最適化を行った。さらに、大規模系
のフォノンの分散を効率よく計算する方法
を開発し、この系に適用した。 
（２）ゼオライトの強相関効果については、
まず、最も単位胞の小さいソーダライトにつ
いて、低エネルギー有効ハミルトニアンを第
一原理的に導いた。得られた模型を高温展開
の方法によって計算し、10K程度のオーダー
の磁気転移温度の再現に成功している。また、
非磁性元素のみから構成される強磁性体と
して知られるアルカリ金属を吸蔵したゼオ
ライト LTAについて、スピン汎関数理論に基
づく第一原理計算を行い、強磁性状態が実際
に基底状態になりうることを理論的に示し、
さらにケージの中の局所電子状態がどのよ
うに系の磁性に影響を与えるかについて系
統的な考察を行った。 
（３）（１）で開発した効率的フォノンの計
算法を発展させ、第一原理的に熱伝導度を計
算するアルゴリズムに発展させている。これ
は熱電指数の第一原理的評価につながり、熱
電材料の設計へと発展させる予定である。超
伝導については、本領域で発見された世界初
の芳香族超伝導体である結晶ピセンについ
て、その電子状態計算を世界にさきがけてお
こない、その低エネルギー有効模型の導出を
行った。超伝導がフォノンによって媒介され
る可能性を含めて発現機構の理論的解析を
行っている。 
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（４）カーボンナノチューブの成長機構の解
明については、分子動力学シミュレーション
を行った。 
 
３．現在までの達成度 
 
ゼオライト系については、当初期待していた
以上の精度での計算が、特にソーダライトに
ついて達成できている。大規模系フォノンの
新計算法は本特定領域発足時には想定して
いなかった成果で今後の発展が期待できる。
本領域で見つかった世界初の芳香族超電導
体についても、世界にさきがけてその電子状
態を明らかにすることができている。一方で、
クラスレート、ハイドレート、ゼオライトを
鋳型にしたグラファイトについては、予備的
な計算結果がでているものの、論文という形
にまとまっていない。計画以上に進行してい
るプロジェクトと、若干遅れ気味のプロジェ
クトがあるが、両者総合的にみると、②のお
おむね順調に進行しているという評価が妥
当ではないかと思われる。 
 
４．今後の研究の推進方策 
 
これまでの成果をふまえ、応用への展開を視
野にいれ、配列ナノ空間を活用した機能材料
の設計という観点から、以下の問題に取り組
むことを考えている。 
（１）ユビキタス元素あるいは軽元素だけか
ら大きな相対論効果を引き出せるか、という
問題を考察する。スピン軌道相互作用はスピ
ントロニクスの基礎になるが、特にゼオライ
トの空隙内に巨大なラシュバ効果を発現さ
せうるかを理論的に検討する。 
（２）特定領域内で発見された新超伝導体ピ
センについて、その超伝導発現機構を解明す
る。電子機構、フォノン機構の両方を視野に
いれて第一原理的に検討を行う。 
（３）フォノンの効率的計算方法の開発を進
め、熱伝導度を第一原理的に評価するアルゴ
リズムを完成させ、性能指数の第一原理計算
を通して熱電材料の物質設計を目指す。 
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