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研究成果の概要（和文）：医療やエネルギーに用いられる形状記憶合金や圧電材料などの形状可変材料は、形状
と、力や磁場などの外場と、発生力などの材料の機能が相互に可逆的に関係する。形状変化の根源はドメインホ
モ界面の移動によるドメイン変換と相変態である。本材料の高機能化のために、ドメイン界面がスムーズに移動
できるドメインホモ界面の構造とダイナミクスを明らかにし、また、高機能化のため、界面構造の制御と第一原
理計算による格子軟化の制御により、移動中の摩擦を低減できる指導原理を打ち立て、実際に高・多機能の新形
状可変材料を創成した。

研究成果の概要（英文）：In shape-change materials such as shape memory alloys and piezoelectric 
materials used for medical and energy applications, external fields such as force and magnetic field
 and material functions are deeply related each other。 The origin of the shape change is the domain
 rearrangement and phase transformation due to the motion of domain homo interface. In order to 
improve the material functions, the structure and dynamics of the domain homo interface have been 
clarified for the smooth motion with low friction. Principles for the control of interface structure
 and lattice softening from the first principle calculations have been established to reduce the 
friction of motion for the enhancement of higher functionality. Moreover, several multifunctional 
and high performance new shape change materials have been developed.  

研究分野：材料工学
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  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
従来深く考えられていなかったホモドメイン界面構造を掘り下げ、幾何学的にまた実験的に明らかにした。特
に、相安定性と結晶格子の軟化現象を結びつけ、予測した界面のねじれが実在することやその生成過程を明らか
にした。本研究により、疲労変化の極めて少ない形状記憶合金、巨大な変形を示すチタン合金や磁場駆動複合材
料、より高速応答の可能な強誘電体など、今後の医療・エネルギー分野で大きな工業発展が期待できる新材料を
開発できた。



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９、ＣＫ－１９（共通） 
１．研究開始当初の背景 

日本のエネルギーと医療の革新のために、革新的デバイスや革新的治療法などが求められてお
り、それらをもたらす材料技術が重要である。特に形状可変材料は、これら革新技術のための
新材料として利用が増えつつある。例えば、エネルギーハーベスティングには強誘電体が、ス
テントなどの血管治療には形状記憶・超弾性材料が使われるようになってきた。これらの形状
可変材料の機能発現は、磁場、電場、応力場などの外場が印可されることで、材料中に形成さ
れている方位の異なるドメイン（兄弟晶）間の界面が移動してドメインの量比が変化し、結晶
方位に依存した異方性の発現が原因である。各ドメイン量と外形が連動するため、ドメイン量
（＝形状）を可逆的に制御、あるいは逆にチューニングできる材料が形状可変材料である。本
材料の特性向上には、外場に有利なドメインを素早く成長・発達させることが必要であり、ド
メインの構造や界面移動のダイナミクスについての基礎学理を解明し深化させることが求めら
れている。 

 

２．研究の目的 

これまで、形状記憶合金や圧電材料は、金属材料と無機材料として別個に研究されていたが、
共に低温相の低結晶対称性に起因する異方性を活かした形状可変材料である。このため、材料
種によらず、ドメインホモ界面の構造の共通学理を解明し、その移動のダイナミクスを確立す
ることと、形状可変性とそれに付随する強磁性や強誘電性などのセンサー・アクチュエータと
なる物性のチューニング機能を深化させるための一般的原理を確立することが、材料革新の礎
として重要である。また、応力、電場、磁場などの外場に高速可逆的に反応しドメイン変換を
起こすために必要となるドメインホモ界面の構造と移動ダイナミクスについて、金属、無機、
プロセス、計算という異分野の専門家チームが協働することで、材料に依らない共通学理を導
き、また、それにより高機能化発現の指導原理を打ち立て、実際に、材料設計により革新的新
材料を創成することを目指した。大きく、下記の二つの目的を立て、それを 5 項目に別け研究
することとした。 

 

３．研究の方法 

 ドメインホモ界面の構造とそのダイナミクスを本質的に解明し、高機能化の学理を構築し、
新材料創成を実現するために、上記の目的に従い、課題として以下の５項目を設定した。 

 

(1) ドメインホモ界面幾何学 

(2) 相安定性によるホモ界面 

(3) ホモ界面の構造と解析 

(4) ホモ界面と力学・圧電・磁気特性 

(5) ホモ界面の原子・界面ダイナミクス 

 

形状可変材料として、形状記憶合金、圧電材料、磁性形状記憶合金を取り上げた。また、異分
野チームで材料によらない共通原理の究明を目指した。特に、実験的に材料研究を行うだけで
無く、第一原理計算も駆使し、格子軟化挙動や相安定性を評価した。さらに、単一ホモ界面易
動度の評価のため、単結晶や微小材料試験機の利用など評価法も発展させた。 

 
４．研究成果 
(1)立方晶－（斜方晶、単斜晶、正方晶、菱面体晶）変態について、格子定数を因子としてホモ
界面の幾何学を理論解析した。ホモ界面でのねじれの大きさと軸を評価して、数学的に可能な
全ドメインホモ界面の評価を行い、ねじれの残留する界面が必ず存在することを明らかにした。
また立方晶－斜方晶、立方晶－単斜晶変態において、特定のねじれが完全に消滅する格子定数
比が存在することを見出し、摩擦ゼロの材料設計指針を確立できた。本成果を発展させ、長周
期積層構造を有するマグネシウム合金にみられるキンク界面をドメインホモ界面と捉えて、キ
ンク変形の幾何学理論の構築に挑戦した結果、キンク変形で生じるドメイン組織は形状記憶合
金と同様の幾何学条件で記述できることと、金属ではほとんど見られない「回位」が組織形成
と材料強度に大きく影響すること明らかにした。これらドメイン制御の幾何学条件から全く新
しい組織形成・強化原理の理論化ができ、当初予想以上の成果は得られた。 
 
(2) 相安定性について Ti-Nb、Ti-Mo 合金のα”相とβ相の相境界近傍での第一原理計算により
相安定性（図 1）と変態ひずみに及ぼす第三元素の影響を定量的に評価した。これにより、形
状可変材料の変態ひずみの向上のための合金設計を可能にし、相定性と変態温度に相関性を見
出し、普遍的な設計原理を提示できた。格子軟化挙動についてはβ型 Ti 合金のフォノンの第一
原理計算を行い、Nb、Mo 濃度の低下に伴いソフトモードが現れることを見出した。当初計画し
ていたフォノンの第一原理計算により定性的な理解が進んだ結果、デバイモデルにより、相安
定性の温度依存性を計算できるようになり Ti 系での新規形状記憶合金の設計ができた。さらに
多種多様な形状可変材料について、第一原理計算で得られた説明変数と、変態温度の実験結果
を被説明変数とした人工ニューラルネットワークを構築し、第一原理計算と機械学習を併用し
た変態温度の予測手法を開発し、第一原理計算とデバイモデルから算出された変態温度の予測



精度より当初計画を上回る高精度の予測手法の開発に
成功した。 
 
(3) ホモ界面・ドメイン構造を、高分解能透過型電子
顕微鏡、各種その場観察アタッチメント搭載の走査型
電子顕微鏡および高速ビデオカメラ搭載の光学顕微鏡
を用いて静的・動的に解析した結果、ねじれが実在す
ること、ねじれた界面は成長するドメイン同士の衝突
によって生じ、核形成の起点となるホモ界面にはねじ
れが存在しないことなどを明らかにし、ドメイン構造
の学理を深化できた（図 2）。さらに、応力下において
は、ねじれたホモ界面の易動度が、ねじれのないもの
に比べて低くなることを初めて実験的に明らかにでき
た。応力誘起マルテンサイト相と母相のホモ界面の解
析では、チタン系超弾性合金単結晶試料を用いて系統
的解析を行い、応力誘起マルテンサイト変態の本質的
理解につながる従来の現象論的解釈では説明できない
挙動を見出した（図 3）。引張歪み下で成長した PZT 薄
膜では、製膜後の冷却過程で強誘電体相に相転移後、
温度低下に伴ってドメイン構造が２段階で変化するこ
とを見つけ、冷却過程制御によるドメイン構造制御の
可能性を見出した。 
 
(4) 材料の機械的特性におけるドメイン構造の寄与に
関して、マクロ材料から特定の結晶方位を有する 5～
数 10μm 寸法の単結晶や双結晶からなる微小機械試験
片を集束イオンビームで作製する技術を確立させ、結
晶材料では機械的特性にサイズ効果の他に結晶方位依
存性も影響すること、多結晶材料ではサイズ効果の影
響が軽微になることを明らかにした。また、非鉛圧電
体膜でも、電界下のドメイン構造変化を用いることで
大きな圧電性が得られることを確認した。さらに、強
弾性ドメインの形成過程を検討し、ドメイン構造制御
の可能性を明らかにでき、電界下の強弾性ドメイン構
造変化による大きな圧電性発現が非鉛圧電体でも可能
なことなど、本コンセプトの汎用性を確認でき、当初
計画以上の成果が得られた。 
 
(5) 単一ドメイン界面易動度の評価を行うことができ
る微小機械試験法や電圧印加時のその場結晶構造変化
解析において数十ナノ秒の時間分解 X 線回折測定法を
確立した。作製に成功した Pb(Zr,Ti)O3 単結晶膜に適
用することで、ホモ界面ダイナミクスとしてナノ秒ま
での高速応答が可能なことなどを明らかにした（図4）。
さらに分極処理を行い大きなホモ界面の移動に伴うド
メイン構造変化を初めて解明した。磁性形状記憶合金
複合材料では、CT 測定を深化させ、材料内部の局所的
変形をミクロンレベルで定量評価する手法を確立し、
新材料の開発の指導原理指針を得た。 
 材料開発の例として、相安定性の観点から開発した
巨大歪みを有する新生体用 Ti 基超弾性合金、多結晶合
金を粉砕し作製した粒子を用いても、単結晶に匹敵す
る巨大磁気歪みを示す NiMnGa 磁性形状記憶合金粒子
分散樹脂複合材料（図 5）をがある。さらに、ドメイ
ンホモ界面を制御した Ti-Ni 基合金では，既知の整合
ドメインホモ界面の形成条件を完全に満足していなく
ても双晶結合だけからなるモザイク状の特異な組織が
出現し、本 Ti-Ni 系多元系合金は従来のニチノールに
比べ形状記憶特性が安定していることを明らかにした。
さらにレントゲンとMRI造影性に優れるAuCuAl生体用
形状記憶合金など、多くの革新的な高・多機能形状可
変材料を創出し、研究計画を超える研究成果を得るこ
とができた。 

 

Ti-Nb-X 合金の α”相と β 相への X 元素

の溶解熱量差（添加濃度当たりの相安定

性の変化）。 

 
図1 TiNbX合金のα”相とβ相の溶解

熱量差の第一原理計算結果 

 
図 2 ドメイン形成のその場観察 

 

 
図 3 Ti 基単結晶合金の応力誘起変態

におけるホモ界面のその場観察 

 

図 4 PZT のナノ秒での相変態 

 
図 5 NiMnGa 磁性形状記憶粒子分散複

合材料の巨大磁気歪み 
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