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研究成果の概要（和文）：本研究課題では、曲面型ナノ構造が普遍的に示す特異物性の発現機構、

および系の曲面形状と特異物性との相関関係について、大規模数値シミュレーションと連続近

似理論の併用による理論的解明を試みた。幾何学的な捩れや曲がりを伴う曲面型ナノ構造の内

部では、系全体の幾何形状が荷電キャリアに有効電磁場作用を供する。よって、形状効果が顕

著となる低エネルギー領域では、通常の平面系では実現不可能な特異な秩序相・量子輸送が発

現する。このような幾何曲率・捩率に起因する異常物性の機構解明と、具体的ナノ材料に即し

た物性推算シミュレーションを通して、幾何形状変形を利用した新規機能性ナノ材料のデザイ

ンおよび材料合成に適する物質群の探査を行った。 
 
研究成果の概要（英文）：This project aimed to develop the unified theory describing the 
geometry-property relationship of curved nanomaterials. Large-scale computations 
together with continuum approximation have employed to quantify the curvature/torsion 
effect on the quantum transport and collective excitations in the materials. The results 
imply the potential utility of the geometry-induced physical phenomena for developing 
advanced functional materials with curved geometry. 
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１．研究開始当初の背景 
 
微細加工技術の著しい進展にともない、系の
幾何的性質とその基本物性が直接リンクす
る「曲面型ナノ構造体」の合成例が数多く報
告されている。系の形状と物性が密接に関連
する凝縮体の具体例は、液晶薄膜・超伝導渦

欠陥・生体薄膜・各種ナノカーボン材料など
多岐に渡る。このような複雑な形状を示すナ
ノ構造の表面では、平面系とは異なる特異な
量子現象・秩序形成の発現が期待される。し
かし先行研究の多くは各物質固有の各論的
な議論に留まっており、多様な曲面型ナノ構
造体が示す普遍的振る舞いを「幾何形状効果」
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の観点から横断的に総括する試みは、研究代
表者の知る限り前例がない。 
 
２．研究の目的 
 
上の背景を受けて研究代表者は、多様な曲面
型ナノ構造体に広く適用可能な理論手法を
独自に開発し、その物性と幾何形状との相関
関係を解析することで、曲面系一般に内在す
る異常物性の発現機構を明らかにするとの
着想を得た。特に本研究課題では、曲面型ナ
ノ構造が普遍的に示す特異量子輸送(電子輸
送・熱輸送)と秩序過程(相転移・分子配向)に
焦点を絞り、曲面型ナノ物性一般を記述する
基礎理論の構築と、具体的物質パラメータに
基づく物性推算シミュレーションを行った。
本研究の遂行により、各種ナノ構造表面で具
現化する幾何形状効果の総括理解と系統分
類化が成功すれば、その成果は幾何形状誘起
物性を活用した新しい機能性ナノ材料創製
の契機となりえる。 
 
３．研究の方法 
 
(1)各種炭素ナノ材料の外圧下における弾塑
性変形を、分子・原子レベルで高速・高精度
にシミュレートするための、大規模数値計算
手法を整備した。既に研究代表者が開発した
炭素ナノチューブの構造力学計算プログラ
ムを基に、より一般的な計算条件で駆動する
計算コードを開発した。特に、チューブ形状
以外のナノ構造体の微視的変形過程を扱え
るよう現有コードを拡張するとともに、炭素
以外のナノ材料を高精度で解析できるよう
に改良を施した。続いて、開発した計算コー
ドをベクトル処理型にコーディングし、並列
処理型大型計算機の効率的運用を図った。 
 
(2)上記で開発した数値計算コードを用いて、
外力下における各種ナノ構造体の変形過程
を再現し、巨視的な伸び・曲げ・捻りに起因
する微視的構造変化(隣接原子間距離の変
化)とその変化度合いの空間分布を数値的に
調べた。さらに、同様の変形過程を連続媒質
近似の範囲で解析的に求めるための数理モ
デルを考案した。これら一連の作業を通して、
各種ナノ構造体の力学変形における微視的
物質パラメータと巨視的力学定数の相関関
係を定式化するとともに、考案した数理モデ
ルの適用条件・適用範囲を同定した。 
 
(3) 力学的応答に関する前述の数値計算手
法と数理モデルを拡張し、曲面型ナノ構造体
の量子状態・量子伝導を解析するための理論
手法を確立した。連続的近似に基づく申請者
の解析結果によれば、変形を加えた低次元ナ
ノ構造体内部の量子コヒーレント状態は、そ

の形状変化に伴う非自明な量子状態変化・電
気伝導率変化を示す。そこで、この理論予測
の妥当性と近似の適用限界を定量的に明ら
かにする事を目的として、同様の量子系を扱
うための大規模計算手法を確立し、その計算
データを申請者らの理論予測と比較・検討し
た。 
 
４．研究成果 
 
(1)曲面型ナノ構造において観測される(も
しくは観測が期待される)特異物性の発現機
構、および系の曲面形状と特異物性との相関
関係について、大規模数値シミュレーション
による物性推算と理論構築を行った。その結
果、幾何学的な捩れや曲がりを伴う曲面型ナ
ノ構造の内部では、系全体の幾何形状が荷電
キャリアに有効電磁場作用を供し、通常の平
坦系とは異なる秩序相・量子輸送が発現する
ことが明らかとなった。具体的には、周期凹
凸円筒構造を有するナノカーボン材料(フラ
ーレンポリマー)の相関電子基底状態におい
て、系の朝永 Luttinger指数が凹凸振幅の増
加とともに顕著に増加することがわかった。
また、捩れ原子(分子)構造で構成される捩れ
量子リングに対しては、捩率誘起磁場効果に
よる特異な量子位相干渉効果が起こること
を示した。 
 
(2)曲面形状を示す各種のソフトマテリアル
(曲面液晶薄膜・曲面発泡体等)について、そ
の秩序過程・分子配向に対する幾何形状効果
の解析を行った。力学的な柔らかさを備えた
液晶薄膜については、薄膜の弾塑性変形と分
子配向秩序との相関を考察するための基礎
理論を整備し、有機分子の自己集合体である
分子性薄膜の配向秩序機構を詳細に解析し
た。その結果、液晶膜内に分布する渦欠陥の
安定配置が、曲面曲率の恣意的分布により外
的に操作可能であることを明らかにした。さ
らに発泡体の曲面上粗大化過程については、
曲面曲率の時間変化により気泡の動的安定
性を制御できることを理論的に示した。 
 
(3)曲面量子系の具体例である直鎖型フラー
レン重合体の光励起キャリア緩和過程を理
論的に解析した。特に同材料の低温秩序相に
おけるキャリア緩和ダイナミクスを記述す
る新規理論の確立を図った。従前のボトルネ
ック理論に関して、横波フォノンモードの寄
与を取り入れて理論を再構築した結果、異な
るモード間のエネルギー散逸量の増加に伴
い、緩和時間の温度依存性が転移温度直下で
発散する「発散型」から「非発散型」へと変
化することがわかった。また、従来のキャリ
ア緩和理論で導出されていた衝突積分を正
しく評価することにより、緩和時間の単調増



大現象が再現されることが明らかになった。
ギャップ形成物質一般に対して成立する理
論的枠組みを得たところで、この理論を前述
の直鎖型 C60ポリマーに適用し、キャリア緩
和データの数値的再現を試みた。その結果、
縦波モードから横波モードへのエネルギー
散逸を考慮することにより、実験結果が定量
的に再現されることが確かめられた。 
 
(4)直鎖型フラーレン重合体の電荷密度波転
移を考察した。その結果、転移の発現機構が、
系の電子物性およびフォノン物性に作用す
る幾何形状効果で理解できることを初めて
明らかにした。具体的には、同材料を一次元
凹凸ナノチューブの束状凝縮系とみなし、凹
凸チューブの電子-フォノン相互作用ハミル
トニアンを構築した。次に一次元系に特有の
フォノンソフト化現象を議論し、Peierls 転
移温度の定義を与えた。最後に、系を構成す
る凹凸ナノチューブの幾何形状パラメータ
や弾性パラメータを適切に設定し、実験的に
報告されている転移温度の値と一致するこ
とを示した。 
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