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研究成果の概要（和文）：本研究では、機能が喪失する臨界ナノ寸法を克服し、原子・格子スケールの微小強誘
電体を力学的につくり出すことを目的とし、代表的な格子欠陥である転位とナノ強誘電体に対してその場観察力
学試験と量子力学に基づく第一原理解析を行った。転位芯部では自発的な固有ひずみ場が形成されており、この
固有ひずみ場によって数結晶格子サイズの強誘電性が発現することを明らかにした。すなわち、転位芯自体が原
子・格子スケールの強誘電材料となることを示した。さらに、ナノ強誘電体に対する力学試験・解析を実施し、
ひずみと強誘電性の連動効果（マルチフィジックス特性）を明らかにした。

研究成果の概要（英文）：To overcome the critical nano-dimensions where ferroelectricity disappears 
and to mechanically design ultra-small ferroelectrics with atomic and lattice scales, we have 
performed in-situ mechanical tests and first-principles analysis based on quantum mechanics for 
dislocation cores in SrTiO3. We find that a spontaneous intrinsic strain field is formed at the 
dislocation core, and this strain field induced the ferroelectricity with a few crystal lattice 
sizes. Therefore, the dislocation core itself can be regarded as a atomic (or lattice)-scale 
ferroelectric material. In addition, mechanical testing and analyses for nano-ferroelectrics have 
been carried out and then we clarify the coupling effect between strain and ferroelectricity 
(multiphysics properties).

研究分野： ナノ材料力学

キーワード： 格子欠陥　ナノひずみ場　強誘電性　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、臨界寸法以下の強誘電性は存在し難いという前例を覆し、格子欠陥が有する固有のひずみ場によって
力学的に原子スケールの強誘電体をつくり出す点や、機能と力学的変形の相互作用であるマルチフィジックス原
理を解明し、力学-強誘電性間の異種物理特性が作用する新しい力学を提案する点に学術的意義がある。特に、
マルチフィジックス特性は、ひずみシリコンなどの応用例のように電子デバイスへの利用が始まっていることか
ら、本研究成果によってより高度なナノデバイス設計や全く新しい技術・製品開発に繋がると考えられる。

※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、研究者個人に帰属されます。



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)材料は、ナノ・バイオ MEMS や高密度記録デバイス、燃料電池など次世代科学

技術の基幹を成すが、それらの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。研究代表者ら
のグループでは、ナノ材料中の強誘電性を原子/電子レベルから解明する研究に従事しており、
その過程で、ナノスケールの強誘電材料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り、臨界ナノ寸法を境に強誘電性が消失することを明
らかにした。すなわち、臨界ナノ寸法以下の強誘電体は物理的に存在し難いとされている。 

さて、一般的には、材料中には転位や微小き裂などの多数の欠陥が含まれており、こうした欠
陥は材料特性・機能を劣化させることが知られる。一方で、研究代表者らのグループでは、非強
誘電材料中の欠陥部に、本来有り得ないはずの強誘電性が現れることを示唆するに至っている。
例えば、転位では、その芯部近傍に強誘電性が発現することが理論的に予想され、転位芯自体が
原子数個程度の寸法の強誘電体となりうる。すなわち、物理的な臨界寸法を超えた、原子スケー
ルの強誘電体を格子欠陥によって創出できる可能性に気付いた。さらに、欠陥によって誘起され
る強誘電性は、マクロ材で見られる単純な直線状の性質と異なることも予備的な理論解析から
予想されている。こうした特異な強誘電特性は欠陥が自発的に形成するひずみ場に沿って生じ
ていることから、欠陥固有のナノひずみ集中場によって発現している可能性が示唆されるが、そ
の詳細な発現機構や特性の詳細は全く解明されていない。 
以上から、欠陥固有のひずみ集中場によって発現する新奇強誘電特性とその発現メカニズム

を明らかにすることで、従来よく知られる物理的な臨界寸法を超えた、さらに微小なナノ強誘電
体を創出できる可能性があること、さらに、ひずみ集中場と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、積極的に工学利用することで、新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 

本研究では、研究代表者らのグループが有するナノ材料の関する独自の実験技術ならびに量
子解析手法を発展・併用することで、欠陥構造とその固有ひずみ集中場に依存して発現する、物
理的な臨界寸法を超えた格子スケールの新奇強誘電特性を原子/電子レベルから明らかにするこ
と、さらに、ナノレベルでのひずみと強誘電特性の連動効果（マルチフィジックス特性）とその
原理・法則を究明することで、新機能を力学的に制御し、自在に引き出す力学設計基盤を示すこ
とを目的とする。 
 
 
３．研究の方法 

本研究では、研究代表者らのグループが有する欠陥固有のナノひずみ集中場に関する実験観
察技術ならびに大規模な原子・電子レベル解析法を併用・発展させることで、上記目的を達成す
る。北村（代表者）と澄川（分担者）が試料作製・実験観察・評価を行う。また、北村と嶋田（分
担者）が大規模量子解析装置開発と同解析実施を行う。北村が全体を統括し、得られた実験・解
析結果について全員で検討する。具体的な研究方法は以下のとおりである。 
・欠陥をナノレベルで制御して導入・配列した試料を作製し、集束イオンビーム加工によって透
過観察が可能な薄片化ナノ試験片を作製する。 
・上記ナノ試験片に対して高分解能透過型電子顕微鏡を用いた観察試験を行い、欠陥部での原子
構造と周囲のナノレベルひずみ集中場を詳細観察・評価する。 
・大規模量子解析手法と装置の構築を行い、上記(2)で実験的に得られた欠陥構造・ひずみ集中
場を再現する大規模原子モデルに対して量子力学解析を実施する。 
・実験・解析によって得られた欠陥部近傍の原子構造・電子状態から、同部に現れる特異な格子
スケール強誘電特性を評価・解明する。さらに、特異な強誘電性が発現した領域の電子状態を解
析し、ひずみとの連動性を明らかにすることで、その発現メカニズムとひずみ-強誘電性連動効
果（マルチフィジックス）を解明する。 
 
 
４．研究成果 
転位や微小き裂は周囲に特異性を有する固有のひずみ集中場を形成するため、本研究ではこ

れらの欠陥を主たる研究対象とした。特定の結晶方位に回転操作した二枚の単結晶板を重ね合
わせた後、一定の圧力をかけて高温拡散接合を行うことで刃状転位が周期的に配列した構造を
作製することに成功し、これによって同欠陥を対象材である SrTiO3 に導入したナノ試験片を作
製した。作製した試料から、現有の集束イオンビーム(FIB)加工装置を用いて欠陥を有する領域
を切り出すことで、ナノサイズの試験片を作製した。作製したナノ試験片に対し、現有の高分解
能透過型電子顕微鏡(High-resolution transmission electron microscope: HRTEM)を用いて欠
陥とその近傍の原子位置を精密に透過観察することで、原子構造と同部での特性評価を行った。
さらに、得られた透過像に対して幾何学的位相解析(Geometric Phase Analysis: GPA)を実施す
ることで、欠陥近傍のひずみ集中場を評価することに成功した。 



 上記で得られた欠陥の原子構造ならびにひずみ場に関する実験結果を基に、原子構造モデル
を作成し、量子力学解析を実施した。欠陥と周囲のひずみ場を再現するためには、大規模な量子
力学解析を実施する必要があり、本研究ではまずそのための解析手法・装置の構築を行った。こ
の大規模解析用装置・技術を用いて欠陥部近傍の原子構造・電子状態を評価した。解析によって
得られた転位芯構造は実験で得られた転位芯の原子像とよく一致しており、これは本第一原理
解析によって実際の SrTiO3 中の転位構造が良く再現できたことを示している。以上のように信
頼性の確認ができた本第一原理解析結果を基に、転位芯部に現れる強誘電特性を解析した。図 1
は、SrTiO3 中の刃状転位芯に対する第一原理解析結果であり、図（a）は刃状転位芯周囲に発現
する強誘電分極ベクトル（赤矢印）分布、図（b）は刃状転位芯近傍のひずみ分布を示す。SrTiO3
は常誘電体であり自発分極を持ち得ないが、刃状転位芯近傍では赤矢印で示す強誘電分極が発
現している。さらに、その発現領域はわずか結晶格子数個程度の微小領域に留まっていることか
ら、転位芯自体が原子（結晶格子）スケールの微小強誘電材料となっていることが明らかになっ
た。さらに、この強誘電分極の発現領域は、刃状転位によって自発的に形成されるひずみ分布（図
(b)）とよく対応していることから、この原子（結晶格子）スケール強誘電性が転位の固有ひず
み場によってもたらされたことが示唆された。すなわち、格子欠陥固有の力学場が、臨界サイズ
を超えた、超微小機能性の発現を担うことを示した。 
 
 

 

図 1. SrTiO3 中の刃状転位芯に対する第一原理解析結果．（a）刃状転位芯周囲に発現する強誘電
分極ベクトル（赤矢印）分布．（b）刃状転位芯近傍のひずみ分布． 
 
 
本研究ではさらに、上記によって示唆された負荷ひずみと強誘電性の連動性（マルチフィジッ

クス特性）をより詳細に解明するため、制御された負荷下における強誘電分極の力学挙動に焦点
を当て、実験的・解析的検討を行った。まず、微小強誘電材料試験片に制御された負荷を行い、
かつ、その分極挙動をその場観察するための新たな実験手法を考案した。図２（a）はその模式
図を示す。図中中央の薄片化した観察領域の両側に厚く剛性の高い部位を残し、透過型電子顕微
鏡内でこの試験体に上部から負荷圧子で鉛直下向きに押し込みを行い開口変位を与えることで、
観察領域上端部に引張りひずみを負荷することができる。図（ｂ）は実際の試験片の TEM 観察像
であり、設計どおりの形状に試験体を作製することに成功した。さらに、薄片化した観察部上端
では、ナノ強誘電体の特徴であるナノレベルの縞状（ストライプ型）ドメイン構造が明瞭に観察
できた。 
 
 

 

図 2. (a)ナノ強誘電体のマルチフィジックス力学実験のための試験設計模式図． (b)収束イオ
ンビーム加工によって作製したナノ強誘電体試験片とその薄片化した観察領域上端のドメイン
構造の透過型電子顕微鏡像． 



 

 

図３. (a) 透過型電子顕微鏡内その場観察実験結果． (b)Phase-field 解析による理論解析結
果. 
 
 
 図 3（a）は、透過型電子顕微鏡内その場観察実験結果を示す。ナノレベルの強誘電ドメイン
の境界であるドメイン壁が、ある臨界負荷を超えた段階で移動し始め、ドメイン壁の移動・合体
をともなってナノドメインが消失する様子が観察できた。これは、同強誘電体の材料物性をよく
再現する連続体モデルを用いた Phase-field 解析結果（図３（b））とよく一致していることか
ら、ナノ強誘電体の微視的力学応答を実験的にとらえることに成功した。さらに、このナノ強誘
電ドメインの力学応答の素過程となるドメイン壁の移動について、力学的な検討を行った。その
結果、ドメイン壁に負荷される分解せん断応力がある臨界値に達すると、ドメイン壁が不安定的
に移動することが明らかになった。これは、別途行ったドメイン壁に対するせん断負荷第一原理
解析結果とよく一致しており、ナノレベルの強誘電ドメインの力学応答（マルチフィジックス特
性）に関する基礎的知見を得ることができた。 
 上記の成果は、既に国際論文誌（“In situ TEM observation of nanodomain mechanics in 
barium titanate uunder external loads”, Takashi Sumigawa, Ken Hikasa, Akihiro Kusunose, 
Hiroaki Unno, Kairi Masuda, Takahiro Shimada, and Takayuki Kitamura, Physical Review 
Materials, Vol. 4, Issue 5, Article number 054415 (8 pp) (2020)）に掲載されており、同
誌の「Editors’ Suggestion」に選ばれるなど、国際的に高い評価を受けている。 
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