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研究成果の概要（和文）：本研究では、量子力学に基づく第一原理解析を用い、ナノスケールの低次元磁性強誘
電体（マルチフェロイクス）中に発現する特異な強誘電・磁気秩序とその特性を解析した。ナノワイヤ中では、
強誘電分極と磁気モーメントの両者がらせんを描く「二重らせん」構造が形成されることを明らかにした。この
発現は、表面によって生じる反電場とナノ構造体内部の結合に起因することを示した。また、らせん状の強誘
電・磁気特性は、ねじり負荷によって反転が可能であることを示し、力学-強誘電性-磁性間に顕著な相互作用
（マルチフィジックス特性）があることを示した。

研究成果の概要（英文）：In this study, novel ferroelectric and ferromagnetic ordering emerged in 
low-dimensional nanoscale multiferroics is analyzed using first-principles calculations based on 
quantum-mechanics theory. In nanowires, for exmaples, both ferroelectric polarization and magnetic 
moment form a spiral way, i.e., double-helix structures. This is due to both depolarizing field due 
to surface charges and unique bonding formed in nanostructures. In addition, such helical 
ferroelectric and magnetic polarizations can be switched by mechanical torsion, suggesting that 
there exists unique coupling among mechanical, ferroelectric, and magnetic properties, i.e., 
multi-physics properties in nanostructures.

研究分野：工学
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１．研究開始当初の背景 
強誘電(圧電)材料は、ナノ・バイオ機械シ

ステムや高密度記録媒体など次世代ナノ・生
体・エネルギー科学技術の基幹を成す最重要
材料である。この次世代デバイスの機能向上
を目的とする高集積化・多機能化のため、ナ
ノサイズの単一要素により多くの機能・物性
を付与することが求められている。特に、磁
性は磁場と相互作用する性質があり、電場と
作用する強誘電性と併せて両者の性質を有
する多機能性材料が実現できれば、上記デバ
イスの飛躍的な機能向上をはじめとする
様々な技術革新が可能となる。しかし、強誘
電体は磁性を示し得ない。 
磁性は通常、鉄など遷移金属の d 軌道電子

が周囲原子との結合に束縛されることなく、
自由電子として振る舞うことによって発現
する。これに対し、強誘電体中の遷移金属は
周囲の酸素原子と共有結合を形成しており、
孤立した d 軌道電子は存在しない。 

ところが、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、本来存在し得ない
磁性がナノ強誘電材料中に現れうることを
示唆した。すなわち、強誘電性と磁性の両方
を同時に示す磁性強誘電材料(マルチフェロ
イクス)の可能性を見出した。さらに、マルチ
フェロイクスの構造体寸法がナノスケール
になると、両物性間に強い非線形相互作用が
現れることも示しており、これによって純粋
な磁性体または強誘電体で見られる単純な
直線状の性質と全く異なる磁気・分極秩序が
現れることを示している。このため、この特
異な磁性・強誘電性の解明が急務である。 
他方で、研究代表者は、負荷ひずみに連動

する強誘電性や磁性の変化（マルチフィジッ
クス特性）とその原理究明を行っており、負
荷ひずみによって本特性を力学的に制御し、
従来以上に引き出すことが可能である。これ
らを勘案すれば、マルチフェロイクスの低次
元ナノ形状に依存し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解明する
ことで新規機能を自在に引き出すことが可
能となること、力学的変形特性(ひずみ)と同
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し、自在に設計できる
可能性がある。 
 
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、ナ
ノ・マルチフェロイクスの様々な形状に依存
して現れる特異な磁気・強誘電特性とその発
現機構を解明する。さらに、負荷ひずみに対
する発現磁気特性の連動作用(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
ェロイクス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指針を示す。 

 
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る。 
 
４．研究成果 
 本研究では、PbTiO3 ナノ構造体の強誘電
性・磁性を解析した。一例として、図 1 は、
ナノワイヤ中の分極・磁気モーメント分布を
示す。分極分布はナノワイヤの表面終端原子
層に強く依存しており、TiO2 原子層を終端と
する場合には、ワイヤ内に渦状の分極構造が
現れ(Polarization Vortex)、電気的なトロ
イダルモーメント Gを発現する(図 1(a))。こ
れに対し、PbO 原子層を終端とするナノワイ
ヤでは、ワイヤ軸方向に沿った直線的な強誘
電分極 P を形成している(図 1(b))。また、
PbTiO3は本来非磁性体であるが、ナノワイヤ
中にはその芯部に磁性が発現していること
が確認できる。すなわち、ナノワイヤ内部
(Core 部)は強誘電性と磁性を同時に示すマ
ルチフェロイクスであることが分かった。さ
らに、電子状態解析から、これはワイヤの角
部構造によって生じる余剰電子がワイヤ内
部に局在化することで発現することを明ら
かにしている。この角部構造の違いによる磁
気的性質を明らかにするため、異なる角部構
造を有するナノワイヤについても別途解析
を実施した(図 2)。このようなナノワイヤで
は、ワイヤ表面に磁性が現れることで Shell
型のマルチフェロイクスを形成しているの
に加え、渦と直線的分極が共存することでら
せん状の強誘電分極が発現することも明ら
かになった。すなわち、ワイヤの終端構造や
角部構造に応じて、マルチフェロイクス特性
を制御できることを示唆している。これらの 
 

 

図 1. 角有り PbTiO3ナノワイヤ中の強誘電分
極(中央図)と発現磁気モーメント(右図)の
モルフォロジー． 



 

図 2. 角無し PbTiO3ナノワイヤ中の強誘電分
極(中央図)と発現磁気モーメント(右図)の
モルフォロジー．  
 
 
特徴は、別途解析を実施したナノドットなど 
他のナノ構造体についても共通に見られて
おり、構造体形状によって、そのマルチフェ
ロイクス特性を設計できる可能性を示唆し
ている。 
 一方、純粋なマルチフェロイクスである
BiFeO3 のナノイワヤでも同様にらせん状の
強誘電分極が発現することを明らかにして
いる(図 3)。特に、BiFeO3内での分極と磁性
は強く相互作用しており、磁気モーメントも
同様にらせん構造を形成することを明らか
にしている(図 4)。すなわち、分極と磁気の
二重のらせん構造が形成されることを明ら
かにした。また、そのカイラリティーに着目
すると、分極が左手系のらせん構造を形成す
るのに対し、磁気モーメントは右手系のらせ
んを形成しており、互いに逆符号のカイラリ
ティーを示すことも明らかにしている。 
 

 

図 3. BiFeO3 ナノワイヤ中の強誘電分極ベク
トルの分布． 

 

 

図 4. BiFeO3 ナノワイヤ中の磁気モーメント
分布． 
 
 ナノワイヤのみならず、ナノドットやナノ
チューブ等の他のナノ構造体に対する解析
を実施し、ナノ構造中では磁性と強誘電性は
渦やらせん状などの特異な秩序を形成する
ことに加え、強い相互作用を示すことを明ら
かにしている。この強い相互作用に着目し、
ナノ構造体に対する負荷解析を実施した。図
5は BiFeO3ナノチューブ構造に対するねじり
負荷解析結果を示す。分極・磁気モーメント
はいずれもらせん構造を形成しており、らせ
ん方向と同じ方向の負荷(順方向)では、同性
質が強められる働きがある。一方、逆方向の
ねじり負荷に対しては、ある臨界負荷にて分
極（または磁気モーメント）が反転すること 
 

 

 
図 5. ねじり負荷に対するらせん分極・磁気
モーメントの応答特性． 



 

図 6. 強誘電体/磁性体ナノ複合材中の分
極・磁気モーメント分布。 
 
が明らかになった。すなわち、力学負荷に対
して電気・磁気的極性の制御が可能であるこ
とを示した(マルチフィジックス特性)。さら
に、電子状態解析による考察から、これらは
原子構造体内部の局所的な結合の組み換え
によるものであることを明らかにしている。 
 以上のようなナノ構造体での分極-磁気-
力学相互作用に関する自由エネルギーモデ
ルを構築し、Phase-field解析法を構築した。
これにより、ナノ複合材中の特異な磁気・分
極秩序を解明することに成功している(例：
図 6)。 
以上のように、本研究は、ナノ構造体中に

発現する特異な分極・磁気秩序を解明すると
とともに、その力学的応答特性(マルチフィ
ジックス特性)を評価した。これにより、次
世代デバイスの高度化や記録媒体の高密度
化が期待できる。 
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