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研究成果の概要： 
 
申請者らが、世界に先駆けて発見した、強誘電体の表面層の基礎物性とこの現象が、最も

顕著に現れる強誘電体の基礎である分域構造を解明することを目的として以下の研究

を行った。 
これまでの実験では、清浄化と平坦化の不十分さのため、表面電子の捕獲がおこり、

このために本来の電子層の特性が得られていないと考えた。このため、まず、これまで報

告がない原子レベルに平坦な強誘電性単結晶(BaTiO3)を形成した。次に、この表面を清

浄化し、さらに原子レベルで清浄さを検出する方式を確立した。この原理は、超清浄

な表面の化学結合の活性を超高真空原子間力顕微鏡で測定することである。この表面

について、のような表面の形状(AFM)と、圧電応答顕微鏡(PFM)による分域構造、電位

分布(KFM)を超高真空中で測定(図7)すると、従来の理論の50分の１程度の電位しかなく、従来

の分域理論では説明できないことがわかった。一方、これと独立に、従来の理論の枠組みを用い

て、実験の分域構造を定量的に説明すること検討したところ、上記実験と独立に、外因的でな電

荷の遮蔽により強誘電体の電荷が50分の１程度に遮蔽する機構が必要であること示した。これら

の実験と理論はほぼ定量的に一致し、前述の強誘電体の表面電子層の結果を支持した。 
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１． 研究開始当初の背景 
強誘電体は、自発分極と呼ばれる電気

的な分極をもつ絶縁体である。静電気学的

には、強誘電体=絶縁体+表面電荷と見な

せるので、巨視的には、表面を除いて通

常の絶縁体と差がないとも言える。 

には不安点と考えられるhead-to-headまたは

tail-to-tail分域も報告例がある。最近、分極

から生じる電場（反電場）を考えると180º

分域は不安定で、90º分域をつなげたような

環状分域（磁性体では知られている）が存

在するという第一原理計算を応用した理論

結果もある。 

これまでに、述べた強誘電体の分域

は、強磁性体のそれと同様に理解されてい

る。しかし、電磁気学の原理に戻れば、両

者には自由電荷の有無という違いがあり、

強誘電体では、磁性体のように考えてはい

けない点がある。 
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図1(a) 自発分極で電子が蓄積する状態の様子

バンド,(b)これを 考慮した強誘電体分域モ

デル記号は上記と同様,-は電子+はホール。分

域の大きさによるエネルギー差は、従来理論よ

り小さくなる. 

２．研究の目的 

報告者らは、この問題を理論的に指

摘し1)、検証として、大気中の不純物等で電

気的遮蔽が起こらない超高真空では、強誘

電体の表面に電子層ができることを世界で

初めて示した2)。即ち、もし、強誘電体の分

極が十分大きく、それを遮蔽するものがな

い場合には、強誘電体は電界効果で自分の

電子分布を変えることにより遮蔽を行った

方が、安定であると結論した（図1a）。この

立場では、強誘電体の分域は、図1bのよう

改訂される。 

３．研究の方法 
 前述のように、分域理論は、汚れ

や水分のような外部遮蔽がないとして構

築されているにもかかわらず、このよう

な実験は報告されていない。そこで、本

研究では、特に180º分域に注目して、理

論的および実験的に再検討を行った。上

記の理由で、実験上には、超高真空の清

浄表面を使うことが必須であり、その特

性を研究した。 

４．研究成果 

強誘電体の自発分極が表面に垂直

で表面が十分広い場合、分極電荷が正負に

並ぶ180o分域 (cc分域 )を形成して安定す

ると考えられている（図1(a)）3)-5)。この

理論は磁性体のKittel理論を強誘電体に

適用し、分極電荷から生じる電場（反電

場）と分域壁エネルギーのバランスで説

明する。  このため、磁性の分域理論と

同様に、遮蔽電荷が存在しないことを要

請して定式化する。静電ポテンシャルφ

を用いた定式化 εx∂ 2φ/∂x2 + εz∂ 2φ/∂z2= 0

では、強誘電体の線形誘電率εx, εzを用い

ているが、その整合性の報告はないので、

これを理論的に検討した。 
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  まず、原子レベルで表面の格子が制

御した試料を用意した。また、固体表面

は、超高真空の保持のみでは1-3nmの有機

物系の付着物に覆われているので、通常、

超高真空中で高温加熱し清浄化する。強誘

電体酸化物では、表面の酸素が欠損するた

め、この問題を解決しながら、吸着物の除

去をした。 

この実験的検証として、原子レベル

に平坦で、原子レベルに清浄な表面を清

浄化した BaTiO3単結晶を超高真空中で

測定し、分域構造を同時に測定しながら、

電位分布を測定したところ、報告者らの

理論の要求どおりの遮蔽があることが

わかった。この結果は、報告者らの、理

論と実験による、表面電子層と一致する。 
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