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研究成果の概要（和文）：本研究では、機能が喪失する臨界ナノ寸法を克服し、微小な磁性強誘電体（マルチフ
ェロイクス）を見出すことを目的とし、量子力学に基づく第一原理解析によって様々な格子欠陥部に発現する低
次元かつ原子スケールの磁性・強誘電性を評価した。点欠陥である原子空孔やアンチサイト欠陥部、線欠陥であ
る転位芯部では、欠陥部に局在化して発現する磁性と強誘電性が見られ、原子スケールのマルチフェロイクスを
見出すことに成功した。また、それらの性質は、外部からの力学負荷によって制御できることを示した。さら
に、こうした格子欠陥機能を記述する力学モデルを構築することで、複数の格子欠陥から成る複雑系の現象を解
析することに成功した。

研究成果の概要（英文）：In this work, we aim to overcome the critical nano-dimensions where material
 functionality disappears and discover ultra-small magnetic ferroelectrics (multiferroics). We 
perform first-principles density-functional theory calculations to reveal the low-dimensional and 
atomic-scale ferroelectricity and magnetism appeared at lattice defects. The magnetic and 
ferroelectric properties localized to the defects are observed in the point defects, such as 
vacancies and anti-site defects, and in the line defects such as dislocation cores, and the 
single-atom scale multiferroics are successfully found. We also show that such lattice-defect 
properties can be controlled by external mechanical loading. Furthermore, by constructing a 
mechanics model to describe these lattice defect functions, we have succeeded in analyzing the 
phenomena of complex systems consisting of multiple lattice defects.

研究分野：計算材料力学

キーワード： 格子欠陥　強誘電体　磁性　マルチフィジックス特性　第一原理解析

  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
本研究は、臨界寸法以下の磁性・強誘電性は存在し難いという点を覆し、格子欠陥によって原子スケールの磁性
強誘電体を見出した点や、機能と力学的変形の相互作用であるマルチフィジックス原理を解明し、力学特性-磁
性-強誘電性の3異種物理特性が作用する力学を提案する点に学術的意義がある。特に、マルチフィジックス特性
は、ひずみ負荷によるシリコンのバンドギャップの変化を利用する「ひずみシリコン」など、電子デバイスへの
応用が始まりつつあり、本研究成果によって、より高度なナノデバイス設計や全く新しい技術・製品開発に繋が
ると考えられる。

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に
ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属されます。



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９（共通） 
１．研究開始当初の背景 
 強誘電(圧電)性と磁性は互いに相反する発現機構を有することから、両特性を同時に示す材料
は存在しないと考えられてきた。ところが、近年、それらを同時に示す新しい材料(磁性強誘電
体；マルチフェロイクス)が発見され始めている。この磁性強誘電体は、電場・磁場を含む力場
と緊密に作用する性質があることから世界中から注目を集め、ナノ・バイオ機械システム
(NEMS)や高密度記録媒体、エネルギー機器などの次世代ナノ・生体・エネルギー科学技術の基
幹材料となりつつある。一方、その実用化には、ナノサイズでの機能保持と、周囲部材との接合
によるシビアな応力環境下での信頼性が重要な課題である。強誘電性や磁性は材料寸法に非常
に敏感であることが知られており、特に、ナノスケールの構造体では自由表面が形成する反電場
(強誘電性を減衰させる電場)や異材界面からの拘束が支配的となるため、臨界寸法(数十 nm)を
境に機能が消失することが報告されている。すなわち、臨界ナノ寸法以下の微小な磁性強誘電体
は実現し難いとされてきた。 

研究代表者は、ナノスケールの強誘電体の原子・電子構造を量子力学的観点から解明する研究
過程で、材料中の格子欠陥部に、本来有り得ないはずの磁性や強誘電性が現れることを発見した。
例えば、転位では、その芯部に磁性・強誘電性が同時に発現し、転位芯自体が原子数個程度の寸
法の磁性強誘電体となる。さらに、格子欠陥によって誘起される磁性強誘電性は、マクロ材で見
られる単純な直線状の性質と異なる様相を示す。これらは、格子欠陥によるマルチフェロイック
な特性が従来のそれとは全く異なる発現機構を有することを示唆している。ところが、その詳細
な発現条件や特性、発現メカニズムはいまだ解明されていない。 
 他方で、申請者は、負荷によるひずみ(変形)に連動して、様々な材料機能(強誘電性/磁性/半導
体性能等)が向上/劣化することを発見しており、力学-電子物性間の相互作用(マルチフィジック
ス特性)とその原理を電子・原子スケールから解明する研究に従事してきた。このマルチフィジ
ックス特性を利用することで、材料の機能を力学的に制御し、従来以上に引き出すことが可能で
ある。本研究対象の磁性強誘電体については、3 物性間(力学的変形-磁性-強誘電性)のさらに複
雑かつ緊密なマルチフィジックス相互作用が予想され、この原理を解明・利用することで上述の
格子欠陥機能の力学的な制御・設計が実現できる。 

以上の研究過程から、格子欠陥によって発現する新奇磁性・強誘電特性とその発現メカニズム
を明らかにすることで、原子スケールの磁性強誘電体を実現できること、力学的変形特性(ひず
み)と新奇特性間の相互作用原理(マルチフィジックス特性)を解明し、積極的に利用することで、
この機能を力学的に制御・設計できること、に思い至った。 
 
２．研究の目的 

本研究では、Infini-band を用いた高速通信を実装した並列計算システムを構築し、最新の量
子解析手法・理論を用いることで、格子欠陥の低次元性や特異な原子構造・電子状態に依存して
現れる磁性・強誘電特性とその発現機構を解明することを目的とする。さらに、負荷ひずみに対
する格子欠陥機能の連動作用(マルチフィジックス原理)を究明することで、このマルチフェロイ
ク特性を力学的に制御し、従来以上に引き出すための力学設計基盤となる法則性を明らかにす
る。 
 
３．研究の方法 

高速通信機器 Infini-band を組み込んだ並列計算システムに、第一原理計算プログラムを実
装・調整し、大規模な量子力学解析を行う。局在電子系・強相関電子系を正確に解析するため、
DFT+U 法、Hartree-Fock/密度汎関数理論のハイブリッド法を用いた高度な第一原理量子力学シ
ミュレーションを行う。 
 
４．研究成果 
 本研究では、非磁性・常誘電体である SrTiO3 を母材とし、SrTiO3 中に存在する点欠陥、線欠
陥、面欠陥などの種々の格子欠陥について体系的に研究を行った。以下では、主たる成果を取り
上げて示す。 
点欠陥の代表例として、A サイトを別種の原子 B が占めるアンチサイト欠陥がある。図 1 は、

SrTiO3 中に Sr サイトを Ti 原子が置換した Ti アンチサイト欠陥における解析結果である。図
１左は原子アンチサイト欠陥が存在するときの局所分極分布を示しており、図中黄色矢印が局
所分極を示す。同図より、分極が Ti 原子アンチサイト欠陥を含む格子のみに発現し、その方向
は Ti 原子アンチサイト欠陥の変位方向であることがわかる。これは、Ti 原子アンチサイト欠
陥のみが完全結晶の原子位置から大きく変位し、欠陥以外の領域の原子は変位が小さいためと
考えられる。ここで、分極が発現した領域は、Ti 原子アンチサイト欠陥を含む１単位格子程度
の領域に限られる。これは、通常の強誘電体がその強誘電性を消失する臨界サイズ(3 ～ 5 nm) 
以下であるため、SrTiO3 中の Ti アンチサイト欠陥によって臨界サイズ以下の強誘電材料を実
現できることを示している。また、図１右は、SrTiO3 中に Ti 原子アンチサイト欠陥が存在す
るときの磁気密度分布を示す。SrTiO3 は磁性材料ではないため SrTiO3 母材には磁性は現れな
いが、SrTiO3 中に同欠陥が存在するときは磁性が現れ、またその磁性は同欠陥まわりの領域に
のみ局在化する。以上より、アンチサイト欠陥は磁性と強誘電性を同時に示し、かつ、その機能
が単原子・単格子サイズである微小マルチフェロイクスとして振る舞うことを示した。 



このアンチサイト欠陥におけるマルチフェロイック特性の力学負荷依存性について検討した。
図 2 は、(001)面内ひずみが負荷された際の分極・磁気モーメントの変化を示す。ひずみ負荷を
行うことでアンチサイト欠陥の分極・磁気モーメント方向が応答する様子が見られ、特にその方
向がひずみに依存して回転することが分かる。すなわち、アンチサイト欠陥によって誘起された
マルチフェロイック特性は、従来の強誘電体や磁性体と同様、力学負荷とのカップリング効果を
示し、圧電性・磁歪を有することを明らかにした。さらに，引張，あるいは圧縮ひずみの別やそ
のひずみ量によって両特性の方向の指向性は異なるため、所望の負荷を与えることで同欠陥の
特性の力学的に制御・設計できることを示した。 
 

 
図 1. TiSrアンチサイト欠陥における強誘電分極分布（左図）と磁気密度分布（右図）． 

 

 

図 2. (001)面内引張・圧縮ひずみ下におけるアンチサイト欠陥の磁性・強誘電性の力学応答． 
 
 
次に、線欠陥の代表例である転位についての研究結果について示す。ここでも、非磁性・常誘

電体である SrTiO3 を母材とし、同材料中の刃状転位を対象とした結果を示す。図 3 左は、Sr 原
子が余剰となる転位芯構造を有する刃状転位芯（Sr-rich 転位芯）近傍の強誘電分極分布を示す。
SrTiO3 完全結晶には分極が存在しないものの、Sr-rich 刃状転位芯周囲には強誘電分極が現れ
る。強誘電分極の大きさは転位芯部で最大となっており、転位芯から離れるにしたがって減少す
る。すなわち、Sr-rich 刃状転位芯では転位芯下部から右側にかけての数格子スケールの微小領
域にのみ強誘電性が発現している。また、図 3 右は、Ti 原子が余剰となる転位芯構造を有する
刃状転位芯（Ti-rich 転位芯）近傍転位芯部の磁気モーメントの密度分布を示す。図中黄色と緑
色の領域は，磁気密度の値がそれぞれ正、負の領域を示す。SrTiO3 完全結晶は本来非磁性材料
であるが、Ti-rich 刃状転位では転位芯の 2 本の Ti-O 原子列の Ti 原子に磁気モーメントが局
在化して発現する。これらの隣接する Ti 原子に局在化した磁気モーメントは，それぞれ符号が
異なっていることから、 Ti-rich 刃状転位芯部では転位線に沿って反強磁性 (Anti- 
ferromagnetic; AFM)相の１次元的磁気構造が現れることが明らかになった。 
こうした微小機能発現機能を検討するため、欠陥周囲に生じる力学場（ひずみ場）の観点から

検討を行った。図 4 は、Sr-rich 刃状転位芯まわりの垂直ひずみ分布を示す。図中桃色は引張ひ
ずみ、水色は圧縮ひずみを示す。図より、転位芯上部では圧縮、下部では引張ひずみ状態が支配
的となり、転位芯近傍にひずみが集中している様子が見られる。特に、大きな引張りひずみが存
在する転位芯下部において、強誘電性が発現している。すなわち、離散的な構造をもち、材料内
部の局所のみにひずみが集中する転位芯においても、ひずみ集中に起因して強誘電性が発現す
ることが示唆される。一方で、磁性は、転位芯固有の原子構造による組成不整合により余剰電子
が生じ、これが欠陥固有の電子状態（欠陥準位）を形成するとともに、その軌道がスピン分極す
ることで生じることが明らかになった。したがって、転位芯が有するマルチフェロイック特性は、
転位芯が作り出す自発的な局所ひずみ場と原子組成の不整合によって発現することを示した。
この機構に基づき、他材料においても強誘電性や磁性の発現を予測し、これらを工学利用するこ
とが可能となる。 

 



 

図 3. 刃状転位芯近傍における強誘電分極分布（左図）と磁気密度分布（右図）． 
 

 

図 4. 刃状転位芯近傍における力学場（ひずみ場）の解析結果． 
 
さらに、研究では、種々の格子欠陥についてのマルチフェロイック特性の発現とそのメカニズ

ムを基に、本現象の力学モデルを構築した。分極や磁気モーメントと秩序変数として自由エネル
ギーを記述し、これを時間依存型 Landau-Ginzburg 方程式に基づいて Phase-field 法の枠組み
の中で数値的に解くことで、連続体力学的モデルを構築した。図 5 に示すように、本力学モデル
は第一原理解析結果をよく再現するとともに、転位列などのより複雑かつ大規模な格子欠陥シ
ステム中のマルチフェロイック特性を評価することにも成功している。これを用いることで格
子欠陥工学（Defect Engineering）に基づくより複雑な機能設計が可能となる。 
 

      

(a)                                    (b) 
図 5. Phase-field 解析による転位列の強誘電性分布解析結果． 
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