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研究成果の概要（和文）：本研究では、並列計算による大規模量子力学解析により、ナノスケールかつ低次元周期性を
有する構造体中の特異な強誘電特性を解析した。ナノ薄膜、ワイヤ、チューブ、ドットに代表されるナノ構造体中では
、いずれもマクロな材料中とは全く異なる新奇な渦状強誘電分極が現れることを示した。また、その性質はナノ構造体
の形状に強く依存することを明らかにした。さらに、この新奇強誘電分極とひずみとの相互作用（マルチフィジックス
特性）について解析を行った。負荷に対して、新奇特性の有無や性能、また渦の数などが変化することを示した。すな
わち、顕著なマルチフィジックス特性を有することが明らかになった。

研究成果の概要（英文）：In this study, novel ferroelectric properties in low-dimensional nanostructures ar
e analyzed by large-scale quantum-mechanics simulations using parallel computations. A novel vortex-like p
olarization structure, which is totally different from that of the bulk counterpart, is successfully obser
ved in all nanostructures such as nano-films, nanowires, nanotubes, and nanodots. The properties are found
 to be strongly dependent on the shape of components. Furthermore, the coupling between this novel ferroel
ectric properties and mechanica strain, i.e., multi-physics properties, is analyzed. It is revealed that t
he presence, strength, and numbers of polarization vortices change with respect to the strain. This indica
tes that there exist remarkable multi-physics properties in low-dimensional ferroelectric nanostructures.
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１．研究開始当初の背景 
ナノスケールの強誘電（圧電）体は、次世

代科学技術の基幹を成す基幹材料であるが、
それらの応用・実用化には精密に形状制御さ
れた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
性確保が重要な課題である。一方、強誘電特
性は材料寸法に非常に敏感であることが知
られ、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、強誘電特性が非常に存在し難い環境と
なっている。これを根拠に、ある臨界寸法を
境として強誘電特性そのものが消失すると
の推察もなされている。ところが、研究代表
者は、表面や界面での原子構造と電子状態を
評価することで、ナノ薄膜ではマクロ材とは
異なる原子配列が現れ、わずか数結晶格子厚
さにおいても強誘電分極が保持されること
を発見し、ナノスケール特有の新奇強誘電特
性の存在に気付いた。その新規特性により、
新しい機能を有するデバイスの創製など
様々な技術革新が期待されるが、その発現条
件や詳細なメカニズムについては明らかに
なっていない。 
他方で、研究代表者は、基板からの拘束や

熱応力等により材料に負荷されるひずみが、
様々な機能（強誘電特性/磁気特性等）を劣化
/向上させることを示している。すなわち、力
学的変形特性と電気特性の相互作用（マルチ
フィジックス）の存在に気付き、その原理究
明を行っている。このマルチフィジックス特
性を利用することで、材料機能を力学的に制
御し、従来以上に引き出すことが可能である。 
 
２．研究の目的 
本研究では、ナノ構造体中に発現する新奇

強誘電特性を解明し、ナノ構造体の力学的変
形特性と新奇強誘電特性の相互作用（マルチ
フィジックス特性）を明らかにすることを目
的とする。 
 
３．研究の方法 
 高速通信機器により接続された並列計算
機を開発・構築し、これを用いて大規模な第
一原理量子力学解析を実施することで研究
を遂行する。 
 
４．研究成果 
大規模量子計算手法とそれに応じた高速

並列計算システムの構築を行った。計算機ク
ラスタをインターコネクトInfini-bandによ
って高速通信が可能となるシステムを構築
し、計算・通信環境の最適化を行った。また、
原子軌道の線形結合（LCAO）基底に基づき、
強誘電体の構造・原子変位・電子状態などの
各種物性を精密に表現できる擬ポテンシャ
ルを構築した。本 LCAO 法は解析に必要な基
底の数が従来用いられる平面波基底法に比
べて少なく、より大規模な第一原理計算の実

施が可能である。 
 
構築した量子解析手法を用いて、低次元構

造を有するナノ構造体中の強誘電特性を評
価した。２次元ナノ構造体の典型構造である
ナノ薄膜について解析を実施した。膜厚が３
単位格子の PbTiO3 ナノ薄膜では、渦状の閉
塞的な分極構造(Closure Domain)が現れるこ
とを明らかにした。この渦状分極は薄膜内に
周期的に現れており、その周期は６単位格子
である。さらに、この新奇な渦状分極構造は、
バルク材中でよく見られる 90°ドメイン壁
ならびに 180°ドメイン壁が密接に相互作用
する複合ドメイン構造であることを明らか
にした。また、膜厚を２、１単位格子と小さ
くした場合にはさらに短い周期の渦状分極
構造が現れることを示している。さらに、薄
膜表面に単位格子高さのステップが存在す
る場合には、局所的に強誘電特性が劣化する
だけでなく、同部にフラットな表面を有する
薄膜とは異なる渦状分極構造が現れること
を明らかにしている。すなわち、顕著な形状
依存性を示すことが分かった。 
次に、１次元ナノ構造体の典型例である強

誘電体ナノチューブの解析を行った。ナノチ
ューブでは、図 1に示すように隣接する格子
内の TiO6 八面体が時計回り・反時計回りに
交互に回転する変位モードが確認された。こ
のような原子変位はバルク材中では見られ
ないため、ナノチューブ特有の原子構造であ
る。また、同原子構造によりフラットな薄膜
では現れない分極が本ナノチューブでは発
現することが明らかになった。すなわち、ナ
ノチューブでは従来とは異なるメカニズム
で強誘電特性が発現することを発見した。こ
れらの成果は、速報性の高い国際論文誌
Physical Review Letters に掲載されており、
国際的に高い評価を得ている。 
 

 

図 1. PbTiO3 ナノチューブの原子構造と TiO6
八面体の回転モード. 
 
 周期性を持たない０次元構造である強誘
電体ナノドットについても解析を行った。そ
の結果、ドット中央部を中心として、渦状分
極構造が現れることが明らかになった。とこ
ろが、渦状構造は顕著な表面原子層依存性を
有しており、PbO 原子層を表面とするナノド
ットではドット中央部を中心とする１つの
渦状構造が現れるのに対し、TiO2 原子層を表
面とするナノドットではドット頂点部を中
心とする８つの渦状分極が現れる。すなわち、
表面原子層を制御することで、渦状分極構造



の特性を制御することが可能であることが
示された。 
 一方、二元内部構造の典型例である結晶粒
界についても解析を行った。結晶粒界面上で
は、図 2に矢印で示す分極が渦状に分布して
いることが分かった。図中の CSL-1,2,3 はΣ
5 ねじり粒界における安定な構造であるが、
全ての安定構造で渦状分極の発現が確認で
きた。その渦状分極パターンは各構造で異な
っていることから、新奇渦状分極は顕著な粒
界構造依存性を有することが明らかになっ
た。 
 

 
図 2.PbTiO3 結晶粒界断面における分極(矢
印)分布 
 
以上のように、低次元ナノ強誘電体中では、

バルク材とは異なる様々なパターンの分極
構造が現れる。これらの構造体における静電
ポテンシャルを解析することで、材料内部に
発生する反電場を理論的に予測した。その結
果、反電場が大きな箇所（角部や表面部）で
は、原子配列が大きく乱れ、この反電場を打
ち消すような構造へと遷移することが明ら
かになった。このような緩和構造は、表面垂
直方向に極性（すなわち表面分極電荷）が現
れないよう抑制する性質を有している。反電
場はこの表面分極電荷に起因して発生する
ものであるため、ナノ構造体に発現する新奇
分極構造の低次元形状依存性は、この表面分

極電荷の緩和によるものであることが示さ
れた。本成果に基づいて、反電場がどのよう
に発生し、原子配列がどのように変化するか
ある程度予測することが可能である。すなわ
ち、この新奇分極構造のモデル化や設計が可
能となる。 
 
 これらの新奇渦状分極を有するナノ構造
体のマルチフィジックス特性を明らかにす
るため、構造体に力学負荷を与える解析を行
った。図 1 で示したナノチューブに対して、
軸方向に引張り、または、圧縮負荷を行った。
その結果、引張り負荷に対して、軸方向の分
極が増大していることが分かった(図 2)。す
なわち、引張りひずみにより、ナノチューブ
の強誘電特性を向上させることができるこ
とが明らかになった。一方、圧縮負荷では分
極の軸方向成分が消失すると同時に、面内方
向に渦状の新奇分極が発生した。すなわち、
圧縮ひずみにより新奇特性を誘起できる。 
 

 

図3. 軸方向負荷に対するPbTiO3ナノチュー
ブの分極特性変化 
 
 ０次元ナノ構造体であるナノドットにつ
いても負荷解析を実施した。無負荷時にはナ
ノドットの中央断面部における分極分布は
図 4上に示すように、ドット中央を中心とす
る１つの渦状構造を形成している。ところが、
ドットに圧縮負荷を加えると、渦が分裂し、
ドット内に２つの渦状分極構造が現われる。
すなわち、力学負荷により、新奇渦状特性を
制御することが可能である。さらに負荷を増
大させると、２、３、４と渦状分極が増加す
ることを確認している。これらの結果は、新
奇強誘電特性がひずみと強く相互作用し、強
いマルチフィジックス特性を有することを
示している。 
 ２次元内部構造である結晶粒界における
渦状分極の負荷依存性についても検討した。
その結果、渦状分極の強さが引張りひずみに
対して増加、圧縮負荷に対して減少すること
が明らかになった。すなわち、結晶粒界の場
合には、引張りひずみを意図的に負荷するこ
とによって新奇特性の向上を図ることがで
きる。 



 

図 4. PbTiO3 ナノドット断面内の渦状分極構

造（上図：無負荷時、下図：圧縮負荷時） 

 

以上のようなマルチフィジックス特性は、
ナノチューブ・ナノドットだけでなく、ナノ
プレートやナノワイヤなど、他のナノ構造体
についても確認できた。すなわち、このマル
チフィジックス特性はナノ構造体において
も普遍的に存在することが分かった。これを
積極的に利用することで、この新奇な渦状分
極特性を発現させることや、性能の向上を図
ること、また、渦状特性自体の性質を制御す
ることができる。 
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