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研究成果の概要（和文）：光、温度、圧力等で誘起される相転移現象は、スピンクロスオーバー系などで見られる。そ
の協力現象の機構解明には、格子歪みにより生じる弾性相互作用の性質の理解が重要となる。我々は、理論解析および
シミュレーションにより、相互作用は実効的長距離性を持つ為、核生成が既知のものとは本質的に異なった機構「巨視
的核生成機構」で起こり得ることを実証した。また、Lowスピン、Highスピン、中間相、それぞれの相の間の臨界現象
は、異なる性質（ユニバーサリティ）であることを示した。また、スピンおよび格子のダイナミクスのタイムスケール
の相対関係に依存して界面ダイナミクスの性質が本質的に変化することなども明らかにした。

研究成果の概要（英文）：Field-induced phase transitions by light irradiation, temperature change, pressure
 change, etc. are observed in spin-crossover (SC) complexes, etc. For understanding such phenomena, it is 
important to study the properties of elastic interactions caused by lattice distortion. We clarified that 
the nucleation mechanism for such systems can be totally different from that of the conventional nucleatio
n theory due to the effective long-range nature of the elastic interaction. Furthermore, we showed that th
e critical phenomena between the low spin, high spin, and middle phases have different natures (universali
ties). We also demonstrated that the nature of the interface dynamics between the low and high spin phases
 essentially depends on the relation between dynamics of spin and that of lattice in the system.
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１．研究開始当初の背景
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により双安定な状態間をスイッチする現象
は、デバイスへの応用の可能性からも注目さ
れている。
典型例である。その
分子の電子状態と分子の大きさが連動
変化する
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性相互作用が、協力現象に重要であることが
明らかにされてきた
の性質
が相転移機構
機構解明に
 
(2) 我々は、分子の大きさを考慮した弾性相
互作用のモデルを開発し、
や歪みが全系に及ぶダイナミクスの方法論
を開発してきた。そして、
バー系
成功し
で、上述の弾性相互作用の性質の本質的理解
に迫ることが出来る
 
２．研究の目的
(1) 我々はこれまで、
系などで見られる
事でおこる弾性相互作用は、実効的に長距離
に影響することを明らかにしてきたが、そ
研究をさらに発展させ、短距離相互作用の性
質とは異なる
行う。
イン形成
 
(2) 弾性相互作用の性質の解明のため、新
な理論および計算手法の開発を行う。さらに、
理論解析による予想を検証するための実験
手法の考案も行う。
によって発現する光誘起相の特徴
チングダイナミクスの機構に関して新たな
知見を得る
 
３．研
(1) スピンクロスオーバー
子の電子状態および構造（大きさ）において
双安定性をもつ
による弾性相互作用をモデル化し、協力現象
の本質を明らかにする。
してきた
スコピックなモデル化を発展させる。
 
(2)理論解析および
これまで
きるように分子動力学
などの開発を行ってきたが、
を発展させる。これら
クロスオーバー
化の機構および光励起の効果の取り扱い、温
度や圧力の制御機構の導入を行
誘起される
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４．研究成果
(1)
現象の理解において大きな進展があった。核
生成は、準安定相と安定相の間の不連続な転
移で見られる普遍的な現象であり、基礎から
応用の広い研究分野できわめて重要なテー
マである。伝統的に、たかだかナノメートル
程の微視的なスケールで起こる一連の過程
だと考えられており、実際に微視的な核生成
のみが知られている。そして、核生成理論に
おいては、その表面（界面）と内部の（自由）
エネルギーのバランスで決まるある特定の
大きさを持つ微視的な臨界核が考慮される。
しかし、結晶を構成する分子が大きさの異な
る双安定状態を持つことで弾性ひずみが生
じるスピンクロスオーバー系のモデルを解
析し、弾性ひずみにより遠く離れた分子にま
で分子間相互作用がおよぶ系においては、核
の臨界的な大きさはある特定の値を持つの
ではなく、全系の大きさに相対的なものであ
ることを明らかにした
核生成は巨視的な過程になることができ、
「巨視的核生成」という新しい概念が得られ
る。これは、これまでの核生成理論に新たな
展開を与える発見である。また、この成果は、
系の大きさを調整することで準安定状態の
強さやヒステリシスループの幅を制御する
（著しく変える）原理を与え、新たな物質設
計に利用できる可能性がある。さらに、構造
相転移などの未解明な機構にたいしても有
用な知見を与えると考えられる。
新聞
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特に、
の 転 移 の 途 中 で し ば し ば み ら れ る

図１
徴づけられる安定相ドロップレット（青
色）が存在する場合の全系のエネルギー
密度。エネルギー密度は粒子あたりのエ
ネルギーで、完全な準安定相
を基準にとる。
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