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（ 論文内容 の要旨）  

 

本 論 文 は 、 強 誘 電 材 料 の ナ ノ 構 造 体 に つ い て 、 力 学 特 性 と 強 誘 電 特 性 の

競 合 効 果 （ マ ル チ フ ィ ジ ッ ク ス 特 性 ） や 形 状 ・ 内 部 組 織 が そ れ ら に 及 ぼ す

影 響 を 明 ら か に す る こ と を 目 的 に 、 原 子 ・ 電 子 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン を 用 い た

詳 細な解析 を行った 結果をま とめたも のであっ て、７章 からなっ ている。  

第 １ 章 は 緒 論 で あ り 、 強 誘 電 体 の 基 本 的 性 質 に つ い て 言 及 し た 後 、 機 械

的 変 形 と 物 性 （ 強 誘 電 性 ） の 競 合 効 果 、 す な わ ち マ ル チ フ ィ ジ ッ ク ス 特 性

の 重 要 性 を い く つ か の 例 を 踏 ま え て 述 べ て い る 。 同 時 に 、 ナ ノ メ ー ト ル オ

ー ダ ー の 構 造 を 巨 視 的 形 状 と 微 視 的 内 部 組 織 の 二 つ の 観 点 か ら と ら え 、 そ

れ ぞ れ の 典 型 的 な 構 造 と し て ナ ノ 薄 膜 、 ナ ノ ワ イ ヤ 、 分 域 壁 を 研 究 対 象 に

設 定 し て い る 。 ま た 、 本 研 究 で 用 い て い る 原 子 ・ 電 子 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン 法

の 第 一 原 理 計 算 に つ い て 概 説 す る と と も に 、 マ ル チ ス ケ ー ル な 取 り 組 み に

必 要 不 可 欠 な 経 験 的 ポ テ ン シ ャ ル を 用 い た 方 法 、 大 規 模 な 原 子 構 造 体 の 不

安 定性の解 析方法に ついての 重要性に ついて述 べている 。  

第 2 章では、表面効果が大きい 2 次元構造体であるナノ薄膜の原子構造

に ついて検 討するた め、(001 )表 面 で構成 されたペ ロブスカ イト結晶 PbTi O 3

薄 膜 に 対 す る 第 一 原 理 計 算 を 行 い 、 表 面 近 傍 に 現 れ る 原 子 ・ 電 子 構 造 を 明

ら かにする とともに，その強 誘電特性 の助長・抑 制につ いて解析 している ．

そ の 結 果 、 薄 膜 の 強 誘 電 特 性 は 表 面 終 端 と な る 原 子 層 に 大 き く 依 存 す る こ

と を 明 ら か に し て い る 。 ま た 、 表 面 再 構 成 が 生 じ る こ と で 分 極 構 造 が 乱 さ

れ 、 強 誘 電 特 性 が 低 減 す る こ と を 示 し て い る 。 さ ら に 、 引 張 り お よ び 圧 縮

を 負 荷 す る と 、 分 極 の 方 向 が 回 転 す る と と も に 、 そ の 強 度 が 変 化 す る こ と

を 定量的に 示してい る。  

第 3 章では 、エッジ の効果を 調べるた め、第一 原理解析 を用い 1 次 元 構

造 体である (1 00 ) / (010 )表 面を有 する PbTi O 3 ナノワ イヤの原 子構造に つい て

検 討 し てい る 。 その 結 果 、 PbO 面 を 終 端 と す るエ ッ ジ 近傍 に お いて 非 常に

高 い強誘電 特性が現 れること を明らか にしてい る。一方 、 TiO 2 終 端エッ ジ

を 有 す る ナ ノ ワ イ ヤ で は 抑 制 さ れ 、 あ る サ イ ズ 以 下 の ナ ノ ワ イ ヤ で は 強 誘

電 特 性 が 消 失 す る 。 し か し 、 引 張 り ひ ず み を 負 荷 す る こ と で 、 強 誘 電 特 性

が 回復する ことを示 している 。  
 第 4 章で は、第一 原理計算 を用い、 強誘電体 特有の微 視組織で ある分 域

壁 の 原 子 ・ 電 子 構 造 な ら び に せ ん 断 負 荷 に 対 す る ド メ イ ン ス イ ッ チ ン グ に

つ い て 検 討 し て い る 。 そ の 結 果 、 無 負 荷 で は 分 極 方 向 は 分 域 壁 を 中 心 と す

る幅 1 .2  nm 程 度 の微 小領域で 遷移して いること を明らか にしてい る。また 、

中 心部にお いて Pb -O な ら びに Ti -O ボン ド繋ぎが 変わるこ とを示し ている 。

さ ら に 、 せ ん 断 変 形 解 析 に よ っ て ド メ イ ン ス イ ッ チ ン グ 発 生 の 臨 界 せ ん 断

応 力は 152  M Pa であ ること 、変 形が進行 するにし たがって Pb -O ボン ドが隣

接 する同サ イトに繋 ぎ替わる ことを示 している 。  

第 5 章では 、強誘電 材料 PbTi O 3 の大規 模解析を 効率的に 行うため 、第 一
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原 理解析結 果を再現 できる経 験的ポテ ンシャル を She l l  mo d e l の枠 組み に 基

づ いて構築 している 。構 築した She l l  mod e l ポテン シャルは PbTi O 3 バ ルク の

結 晶 構 造 、 強 誘 電 特 性 、 弾 性 特 性 だ け で な く 、 構 造 相 転 移 に 密 接 に 関 係 す

る フ ォ ノ ン 分 散 関 係 を 高 い 精 度 で 再 現 す る こ と を 明 ら か に し て い る 。 さ ら

に 、高ひず み状態な らびに表 面・分域 壁構造へ の適用性 を第 2 章 、第 4 章

の 結 果 に 基 づ い て 検 証 し て お り 、 い ず れ も 高 い 信 頼 性 を 有 す る こ と を 示 し

て いる。  

第 6 章 では 、 複 雑 な 構 造 体 の ボ ン ド 組 み 換 え に 対 す る 力 学 的 臨 界 条 件 を 明

ら か に す る た め 、大 規 模 構 造 体 の 不 安 定 特 性 を 効 率 的 に 解 析 す る 手 法 を 提 案 す

る と と も に ，そ の 有 効 性 を 検 証 し て い る 。一 次 要 素 を 用 い た 不 安 定 性 解 析 の 定

式 化 に 成 功 し て お り 、き 裂 を 有 す る 2 次 元 原 子 構 造 体 に こ れ を 適 用 し 、従 来 の

手 法 と 比 較 ・ 検 討 す る こ と で 、 提 案 手 法 の 妥 当 性 ・ 有 効 性 を 示 し て い る 。  

第 7 章は結 論であり 、本論文 で得られ た成果に ついて要 約してい る。  
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（ 論文審査 の結果の 要旨）  

 

本 論文は、強誘 電材 料のナノ 構造体に ついて、力学 特性 と強誘電 特性の 競

合 効果（マ ルチフィ ジックス 特性 ）と 形状・内 部組織が それらに 及ぼす影 響

を 明らかに すること を目的と し、原子・電 子シ ミュレー ションを 行った結 果

に ついてま とめたも のであり 、得られ た主な成 果は次の とおりで ある。  

１）表面効果が大きい２次元構造体であ るナノ薄膜の原子構造について検

討 するため 、(001)表 面で構成 されたペ ロブスカ イト結晶 PbTi O 3 薄 膜に対 す

る 第一原理 計算を行 い、表面 近傍に現 れる原子・電 子構 造を明ら かにする と

と もに、そ の強誘電 特性の助 長・抑制 について 解析して いる。ま た、バ ル ク

材 では引張 りおよび 圧縮を負 荷すると 分極の方 向が回転 するとと もに、そ の

強 度が変化 すること を定量的 に示して いる。一 方、ナノ 薄膜に負 荷する と 、

表 面近傍に おいてバ ルク材と は異なる 変化を示 すことを 明らかに してい る 。

２ ） エ ッ ジ の 効 果 を 調 べ る た め 、 1 次 元 構 造 体 で あ る (100)/(010)表 面 を

有 する PbTi O 3 ナノワ イヤの原 子構造に ついて検 討してい る。その 結果 、 エ

ッ ジ近傍に おいて非 常に高い 強誘電特 性が現れ ることを 明らかに してい る 。

３）結晶内で分極方向が変化する分域壁 が負荷により移動することに着目

し 、90°分域 壁のせん 断変形に よるスイ ッチング の第一原 理シミュ レー シ ョ

ン を行って いる 。こ れにより 、ス イッ チングに おけるボ ンド組み 換え過程 の

詳 細や臨界 強度を明 らかにし ている。  

４ ）強誘電 材料 PbTi O 3 の大規 模解析を 効率的に 行うため 、第一原 理解 析

結 果を再現 できる She l l  mo de l ポ テンシャ ルの開発 を行って いる。最 適化 に

よ っ て 、 バ ル ク 材 料 の み な ら ず 表 面 や 分 域 壁 の 構 造 を 再 現 で き る ポ テ ン シ

ャ ルを提案 している 。  
５）複雑な構造体のボンド組み換えに対 する力学的臨界条件を明らかにす

る ため、大規 模構造体 の不安定 特性を効 率的に解 析する手 法を提案 する と と

も に、その 有効性を 検証して いる。  

以 上、要す るに本論 文は 、ナ ノ構造を 有する強 誘電体の マルチフ ィジッ ク

ス 特性を原 子・電子 論に基づ き検討す るととも に、その 原子シミ ュレーシ ョ

ン 方法につ いて新た な提案を したもの であり、学術 上、実 際上寄与 する と こ

ろ が少なく ない。よ って 、本 論文は博 士（ 工学 ）の 学位 論文とし て価値あ る

も のと認め る。また 、平成２ ０年８月 １３日、論文内容 とそれに 関連した 事

項 について 試問を行 った結果 、合格と 認めた。  

  

 


