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研究成果の概要 

ナノ・量子技術によるパラダイムシフトの渦中にある現在、原子・量子レベルで自在に駆動する極小

機械機能の実現が急務である。本研究では、物質中に遍在する格子欠陥が持つ特異な量子状態を制御す

る力学原理を解明することで、限界寸法を超えた極小な磁性・強誘電機能を創発し、原子レベルで力学・

電気・磁気エネルギーの相互変換が可能な格子欠陥機能の創出に挑戦する。 

2024 年度は、昨年度開発した大規模第一原理計算技術を用いて低次元格子欠陥部の磁性強誘電性発

現の系統的評価を行った。二次元格子欠陥の代表である SrTiO3 中のねじり粒界では磁性のみならず位

相幾何学性を有する準二次元分極秩序である Polar Skyrmionが自発的に発現・形成することを発見し

た。さらに、この粒界中の Polar Skyrmion は直径 1nm 以下と従来観察されるものよりも 1～2 桁小さ

く、かつ、正方格子状に密に格子配列した Polar Skyrmion格子を形成することも明らかにした。また、

外場負荷に対する格子欠陥物性の応答機能について検討することを目的に、Berry位相理論に基づく第

一原理有限電場印加解析技術を構築し、現有の第一原理プログラムに実装した。構築した解析技術を用

いて BaHfO3 や KTaO3 などのペロブスカイト型酸化物中の点欠陥である酸素空孔やその複合構造を解析

し、これらが従来材とは逆の「負」や「Auxetic」な圧電応答をもたらすことを示すとともにその機構

を解明した。他方で、格子欠陥に発現する力学-物性間の相互作用機構を解く鍵となる技術として、全

物性の根源である電子状態と物質の力学状態とを明示的に繋ぐ新しい理論の開発を行っている。本年

度は定式化した理論についてプログラミングを行い、本方法論を現有の第一原理計算コードに実装す

ることで量子応力理論に基づく解析技術の開発と実装を行った。さらに、表面上の原子拡散現象に本技

術を適用することで、拡散の駆動力となる電子的結合を特定とするとともにその量子力学的支配因子

を抽出できることを示すことに成功した。 
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