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研究成果の概要（和文）：本研究では、原子空孔・転位などといった格子欠陥に着目し、量子力学に基づく第一
原理計算を行うことで、格子欠陥部に母材にはない原子スケールのミクロな磁性・強誘電性が発現することを明
らかにした。すなわち、臨界ナノ寸法以下の構造体では強誘電性等は存在し得ないという従来概念を覆し、格子
欠陥によって原子スケールの磁性強誘電体を創り出せることを示した。また、格子欠陥の構造に依存して発現す
る機能が異なっており、構造機能相関の存在と構造設計可能性を示した。さらに、負荷ひずみに対する新奇特性
の連動性(マルチフィジックス)を究明し、この格子欠陥機能を力学的に制御する指針を示した。

研究成果の概要（英文）：In this study, we focused on lattice defects such as atomic vacancies and 
dislocations and performed first-principles calculations based on quantum mechanics, and revealed 
that atomic-scale microscopic magnetism and ferroelectricity, which do not exist in the host 
material, can be created in the lattice defects. In other words, we have shown that atomic-scale 
multiferroics can be created by engineering lattice defects, and overcome the conventional notion 
that ferroelectricity cannot exist below the critical nanoscale size. The structure-property 
relationship and the possibility of structural design were also demonstrated here. Furthermore, we 
have investigated the coupling of novel properties with applied strain (multiphysics), and have 
provided a guideline for controlling the lattice defect function in terms of mechanics.

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、力学的な負荷ひずみと、従来は材料機能を劣化させる因子として忌避されてきた欠陥によって新奇な
磁性強誘電体を創り出すことで、材料力学的観点に基づく全く新しい機能創成の可能性を開拓した点にその学術
的意義がある。特に、臨界寸法以下の強誘電性は存在し得ないという従来概念を覆し、格子欠陥によって究極的
に小さな原子寸法の磁性強誘電体の可能性を示した点にその特徴がある。また、負荷・電場・磁場の複合力場に
よる複数の極性(磁気モーメント・分極)を利用した新規情報記録デバイスの超大容量化などの新しい技術を開拓
するためのナノ機能要素を示した点に産業応用としての社会的意義がある。

※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、研究者個人に帰属します。



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、研究代表者を含む世界の先進研究により、
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・磁場を含む全ての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、既にナノ・バイオ機械システム（NEMS）や高密度情報媒体、エネルギー機器な
どの次世代ナノ・バイオ・情報・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。ところが、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、ナノスケールの構造体では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、臨界寸法を境にこれらの機能が消失することが報告されてい
る。 

さて、一般に、材料中に多数含まれる転位や空孔などの格子欠陥は、材料特性・機能を劣化さ
せる。ところが、研究代表者は、非磁性・非強誘電材料中の格子欠陥に、本来有り得ないはずの
磁性・強誘電性が現れることを発見した。例えば、転位では芯部に磁性・強誘電性が同時に発現
しており、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。すなわち、格子欠陥によっ
て、物理的な臨界寸法を超えた原子スケールの磁性強誘電体を創出できることに気付いた。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
なり、螺旋状や渦状などナノメートル程度の周期性を有することも同時に発見している。これら
は、格子欠陥によって創出した磁性強誘電体が従来とは全く異なる発現機構と新奇な特性を有
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、研究代表者は、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できる。本研究対象の格
子欠陥誘起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新奇
特性の力学的な制御・設計が実現できる可能性がある。 

以上の研究過程から、本研究では、「格子欠陥が創り出す原子スケールの特異な磁性・強誘電
特性の根源的発現機構は何であるのか？」を本研究の学術的問いとして掲げ、この発現メカニズ
ムを解明することで臨界寸法を超えた超微小スケール磁性強誘電体を創出できること、さらに、
この新奇機能を力学的に制御・設計するための力学-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 

以上の研究背景・経緯から、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
ニズムを原子・電子レベルから解明し、臨界寸法を超えた超微小スケール磁性強誘電体を創出す
ることを主目的とする。 
 
３．研究の方法 

格子欠陥に発現する原子スケールの磁性強誘電性は、複数の物理特性が混在する磁性強誘電
体の電子状態は非常に複雑であり(強相関系)、通常の第一原理計算(量子解析)ではその特性を
全く評価できないばかりか、長周期の磁気・分極構造を評価するためには大規模な量子解析実施
が不可欠となる。そこで、本研究では、新奇特性評価のための大規模・改良型量子解析手法の構
築を行い、これを用いて、格子欠陥構造に依存する新奇磁気・強誘電特性の発現条件・特性を評
価し、電子状態解析によりその発現機構を原子・電子レベルから解明する。さらに、これらの格
子欠陥に対して力学負荷解析を実施し、発現する新奇特性と負荷ひずみの連動作用(マルチフィ
ジックス原理)を解明する。量子解析で得られた成果を基に、格子欠陥-磁性-強誘電性が連動す
る新しいモデルを構築することで、この新奇機能を力学的に制御・設計する基盤技術の構築を目
指す。 
 
４．研究成果 

本研究では、原子空孔、転位、結晶粒界など様々な格子欠陥に対する大規模第一原理計算を系
統に行い、各格子欠陥における強誘電性・磁性の発現とその特性について検討を行った。以下で
は、その代表として、転位に関する成果について示す。 
図 1(a)は、SrTiO3中のらせん転位近傍における強誘電変位の大きさと転位芯からの距離の関

係を示す。強誘電変位は、転位芯部において最も大きく、転位芯からの距離の増大にしたがい減
少する。すなわち、らせん転位における分極は転位芯近傍の数格子の局所領域のみに発現してお



り、SrTiO3 中のらせん転位には原子スケールのらせん状分極が発現する。 
図 1(b)は、同らせん転位芯部における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+0:03 と-0:03μB/Å3の等値面を示す．SrTiO3完全結晶は本来
非磁性材料であるが、SrTiO3 中のらせん転位芯の 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とが明らかになった。転位線方向に隣接する Ti 原子に局在化した磁気モ
ーメントは、交互に符号が異なっており、反強磁性秩序の磁気モーメントを示す。すなわち、ら
せん転位芯は、転位芯の Ti 原子のみに磁性が発現し、一次元の反強磁性秩序を発現する。 
以上の強誘電性・磁性に関する解析により、SrTiO3 のらせん転位は強誘電性と磁性が同時に

現れるマルチフェロイック転位であることを明らかにした。さらに、両物性は転位芯近傍の原子
スケール領域のみに発現し、その周囲では現れないことから、このマルチフェロイック転位は 1 
次元原子スケールマルチフェロイクスとして振る舞うことを示した。 
 
(a)                                               (b) 

 

図 1. (a)SrTiO3中のらせん転位芯近傍における強誘電変位の分布に関する第一原理計算結果．
(b)SrTiO3中のらせん転位芯近傍における磁気モーメントの分布に関する第一原理結果． 
 
 

図 2(a)は、らせん転位芯まわりのせん断ひずみ分布と分極分布の関係を示す。らせん転位芯
近傍のせん断ひずみは、中心部で大きく、転位芯からの距離に応じて減少する。このようなせん
断ひずみ分布は、弾性論に基づき導出される理論解においても現れ、本解析結果はそれと良く一
致する。したがって、導出されたひずみ分布はらせん転位固有のひずみ分布である。ここで、ら
せん転位まわりのひずみ分布と発現する分極の対応関係に着目すると、格子が有するせん断ひ
ずみ成分の方向に分極が現れていることが明らかになった。したがって、らせん転位におけるら
せん状分極構造は、らせん転位の有するひずみ場によって誘起される。 

図 2(b)は、らせん転位芯のエネルギーバンド構造を示す。図中緑線は、Fermiエネルギーであ
る。らせん転位ではバンドギャップ中にエネルギー準位が形成される。転位芯構造によって系に
導入される余剰電子はバンドギャップ中に局在化し、このエネルギー準位を占有する。図 2(c)
は、このエネルギー準位を占有する余剰電子の Up-spin と Down-spin の電子密度分布を示す。
余剰電子はスピン分極し、Up-spin と Down-spin の電子はそれぞれ別の Ti 原子に局在化して
3d 軌道を占有する。すなわち、この電子のスピンの差が、らせん転位芯での磁気モーメント発
現を担っており、転位芯が一次元反強磁性体となるメカニズムを明らかにした。 
 
 
(a)                         (b)       (c) 

  

図 2. (a)らせん転位芯近傍のせん断ひずみ場と発現分極の関係．(b)らせん転位のエネルギーバ
ンド図．(c)欠陥固有の電子状態の Up/Down スピンの分布図． 



 
次に、転位芯の固有の変形特性と発現物性との相関であるマルチフィジックス特性を明らか

にするため、転位芯に対して引張負荷第一原理計算を行った。図 3は、引っ張りひずみが 0.0 %, 
0.9 %, 2.0 %, 2.8 %, 3.3 %, 3.5 % における転位芯近傍の原子構造の詳細を示す。図中の赤
色の原子は Ti 原子間との結合が切断された O 原子を、黄緑色の原子は結合が切断されている
Ti，O 原子近傍の Sr 原子を示す。図中(a-1)より、無負荷時において、転位芯直上(z 軸正方向) 
の 2 列の Ti-O 原子間の結合が切断されている。ひずみ 0.9 % まで負荷が増大すると、この切
断されている結合の直上に存在する Ti-O 原子間の結合が切断される(図中(a-2))。すなわち、
切断されている Ti-O 原子列が z 方向に 2 列から 3 列に増加し、構造変化が生じる。さらなる
負荷の増大に伴い、同様に z 方向に 1 列ずつ Ti-O 結合の切断が起こり、転位近傍の構造が変
形していく(図中(a-3) (a-5))。図 3(b)は、各ひずみ点における電子密度分布を示す。図中の赤
色原子は、Ti 原子と結合していない O 原子を示す。図中の黄色領域は、電子密度分布の等値面
0.038 e/Å-3 を示す。図中(b-1) より、転位芯上部の O 原子と隣接する Ti 原子との間の電子
密度は高く、Ti-O 原子間結合が存在している。一方、赤色で示す O原子と隣接する片方の Ti原
子との間では電子密度分布が低く、結合を形成していない。無負荷時で電子密度の高い Ti-O 原
子間について、ひずみを 0.9 % まで増大させると電子密度が希薄になっており(図中(b-2))、赤
色の O 原子と Ti 原子の結合が切断される。以後の負荷ひずみの増大に伴う原子構造変化も電
子密度の観点から結合切断であると判断でき、転位芯に負荷を加えると，結合切断を伴う微視的
には非線形な構造変形が起こることを明らかにした。さらに、これらの変化は実験観察結果とよ
く一致しており、転位芯の微視的変形機構を初めて詳細に解明するに至った。 
 
図 3(c)は、負荷ひずみ 0.0 %, 1.0 %, 2.0 %, 3.3 % における転位芯のひずみ分布を示す。

図中に、Volterra の転位モデルの重ね合わせと各負荷ひずみの和により得られる弾性解を同時
に示す。負荷ひずみの増大に伴い、転位芯の圧縮側のひずみ場は線形に増加し、弾性解と一致す
る。すなわち、圧縮側のひずみ場は Volterra の転位モデルを用いて記述することができ、転位
としての力学的特徴を保持している。一方、引張り側では負荷ひずみの増大によって弾性解より
も高いひずみを有し、弾性解からかい離する。これは、負荷に伴い同領域での Ti-O 結合が切断
されることで転位芯が構造変形を起こし、原子構造が無負荷時の転位のそれと異なることに起
因する。したがって、引張り負荷下において、引張り側領域はすでに転位としての力学的特徴を
消失しており、原子構造の変化に伴う固有の変形特性を示すことが明らかになった。さらに、強
誘電性について評価した結果、この引張側において大きな分極発現が見られ、転位芯部に巨大な
マルチフィジックス効果が存在することが明らかになった。 

 
 
                                                      (c) 

  
図 3. (a)SrTiO3転位芯に対する引張負荷第一原理計算結果．(b) SrTiO3転位芯に対する引張負
荷下における電子状態変化．(c)転位芯近傍のひずみ場の解析．青直線はボルテラの転位モデル
に基づく弾性解、赤点は第一原理計算から評価したひずみ場を示している． 
 
 



 
 Landau 現象論に基づき、分極とひずみに関するマルチフィジックス特性を含んだ自由エネル
ギーモデルを構築し、自作のフェーズフィールド法プログラムに実装した。さらに、同フェーズ
フィールド法プログラムを用いて、転位芯近傍の強誘電性の再現を試みた。その結果、転位固有
のひずみ場が形成される領域に分極の発現が見られた（図 4）。発現する分極の特徴は、第一原
理計算によって得られた同結果とよく一致しており、本研究にて構築した自由エネルギーモデ
ルが転位芯近傍の微視的な強誘電性発現をよく記述できることを明らかにした。本フェーズフ
ィールド法モデルにより様々な欠陥における分極発現を解析でき、欠陥における機能化の体系
的理解のための基盤となることが期待される。 
 
 

 
図 4. Landau 現象論に基づくフェーズフィールド法による転位芯近傍に発現する分極分布解析
結果．(a)転位芯近傍の分極分布．(b)転位芯近傍のひずみ分布． 
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