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転位に形成される機能コアの最前線
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. は じ め に

近年，電子顕微鏡技術や計算科学が著しく発展し，材料の

ミクロな原子・電子構造を高精度に解析することが可能とな

り，結晶欠陥が多様な材料現象や特性と密接に関係している

ことが明らかとなってきた．結晶欠陥の 1 つである「転位」

は，材料の塑性変形を担うため本分野では力学特性，特に塑

性変形との関係からよく理解されている．加えて，転位はバ

ルク領域と異なる特異な原子配列を形成し，それに基づいて

しばしば新奇な機能的性質を発現する(1)(5)．これまでに，

転位により材料の電気伝導性やイオン伝導性が顕著に高くな

る現象や熱伝導が抑制される現象が報告されている．しか

し，そのような転位の機能を理解するための系統的な研究が

行われたことがない．転位は完全結晶領域とは異なる特性を

持つため，例えば転位の機能を材料にビルトインすることが

できれば希少元素を大量に用いることなく高性能な機能を発

現する材料を創出することが期待される．転位の機能は，転

位中心部の原子スケールの芯(コア)領域での特異な原子・電

子構造に由来する．そこで本研究では，転位コア領域の機能

発現量子場を「転位機能コア｣(6)と位置付け，その量子場と

様々な「機能コア｣6)との相関を調査している(文献(6)の図 1

参照)．

. 光 機 能 コ ア

結晶中の転位は，その独特の原子配列に基づき，バルクと

異なる電子構造を持つ．そのため，結晶外部からの光照射に

対して，転位はバルクとは異なる応答を引き起こす．その中

で広く知られている現象の 1 つが光塑性効果(Photoplastic

effect)(7)(12)と呼ばれるものである．この効果は外部光の有

無に対応して，材料の硬さが変化することから見出された現

象である．この研究は主として1970年代に行われたが，当

時の技術水準から準備できる結晶および実験技術に限界があ

ったため，十分理解できないまま放置されていた．これに対

して，著者らは無機半導体材料の 1 つ硫化亜鉛(ZnS)が暗闇

中で大きな室温可塑性を発現することを見出してい

る(13)(15)．この研究から光照射下では脆い結晶が暗闇では

金属並みの可塑性を発現する点で注目を集めた．

転位と光の相互作用について，これまで 2 つの視点で議

論がなされてきた．1 つが光子(フォトン)が持つエネルギ

ー，つまり光励起により生じた電子とホール(正孔)が転位で

再結合し，そのとき放出されるエネルギーが転位の運動に影

響を及ぼすという視点である．こちらは転位の運動を促進す

る方向に働くと考えられている．もう 1 つが光励起により

生じた電子やホールが，転位の持つ構造電荷に引き寄せら

れ，コットレル雰囲気のように働くという視点である(図

)．前者については未だに議論の余地が大きい．一方，後者

については，我々の研究において大きな進展が得られつつあ

る．すなわち，光励起により生じた電子やホールは単に転位

に引き寄せられるだけでなく，転位コアの量子場まで変化さ

せることが明らかとなった．このため，転位のパイエルスポ

テンシャルが変化するため運動性が大きく変化する(16)．

こうした現象を実験的に調査する上では，別の大きな課題

がある．無機半導体などの先進材料では結晶育成がしばしば

容易ではなく，従来型のバルク変形試験に適用できるような
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図 1 転位と光励起キャリアの相互作用．(a) イオン結晶にお

ける転位の模式図．(b) 電子が正の構造電荷を持つ転位

に集まる．(c) 光環境制御下の硫化亜鉛結晶の室温クリ

ープ曲線(15)．

図 2 ナノスケール力学試験装置の外観(a)概略図(b)および

光環境制御下でのクリープ挙動の変化(c)(d)．

 　　　　　　特 集

大型の結晶を利用できない．この課題については，著者らは

小さな結晶に対応可能なナノスケール力学試験法を新たに作

り上げた(光インデンテーション法)(17)(18)．この方法により

バルク変形試験が適用できない材料系においても転位挙動に

及ぼす光の影響を調べることが可能となった(図)．

このような光の効果については，単に転位のコア領域が光

と相互作用し，転位自身の運動性を変えるにとどまらない．

最近では，光照射に伴って転位の電気伝導特性が転位の局所

で大きく変化する結果が得られている．また，光照射により

生じた電子やホールが転位において再結合する際に発光する

現象についても系統的なデータが得られ始めている．このよ

うな結果は転位コアの光機能によるものであり，新材料開発

の視点での研究も発展させているところである．

. 熱 機 能 コ ア

転位コアの独特の原子配置は電子伝導や熱伝導といった輸

送特性にも大きな影響を与える．また，小傾角粒界は周期的

に配列した転位と捉えることもでき，これも電子・熱伝導度

に大きな影響を与える．一般には結晶における原子配列の周

期性の乱れから両伝導現象が抑制されると単純に捉えられが

ちだが，SrTiO3 では電子伝導度が大幅に向上することなど

が報告されている(19)．転位芯近傍に形成された量子場がも

たらす伝導特性の変化を理解するためには，詳細な電子・原

子レベルの計算材料科学的手法を駆使する必要がある．

転位の熱伝導については，1950年代に Klemens により理

論構築がされ(20)(21)，デバイスの小型化が進む今世紀に入っ

て，Cahill ら(22)(23)により拡張が試みられている．転位を原

子空孔の列と転位周囲の弾性場と捉えることで，散乱理論か

ら熱伝導の特徴の理論化が図られており，今世紀に入り引用

が増加し続けている．

しかしながらこれらの理論は，転位芯構造の影響や熱伝導

を担うフォノン(集団的原子振動)の詳細にまでは踏み込めて

いない．そこで著者らは，摂動分子動力学法(24)(27)という

熱伝導度計算・解析手法を用いて，FCC 類似構造を有する

MgO に刃状転位を導入したモデルの熱伝導解析を行っ

た(28)．転位が無い場合，〈001〉方向の熱伝導度は〈011〉方向

よりも熱伝導度が相対的に高かった．しかし，刃状転位を導

入し転位密度を上昇させると熱伝導度の異方性が逆転し，高

転位密度では〈001〉方向の熱伝導度の方が低くなった．転位

芯近傍の原子配置および集団的原子振動の詳細な解析の結

果，転位芯近傍の結合歪に大きな非線形性が生じていること

が分かった．この結合歪が原子振動に顕著な異方性を引き起

こし，結果として，非局在するフォノンおよびフォノンによ
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図 3 2 種類の刃状転位近傍の(a) 原子熱伝導度，(b) 結合歪，(c) 平均二乗変位の異方性．バーガースベクトルは上側が a
[001］，下側が a/2[110]転位芯構造により結合歪が生じて振動の異方性を通じて熱伝導度変化へ至る相関が見て取れる(28)．

CC BY 4.0 による転載許可．

図 4 階層的クラスタリングにより分類された局所原子配位環境(a)，および小傾角粒界と大傾角粒界での局所原子配位環境分布

(b)(28)．CC BY 4.0 による転載許可．
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る熱伝導に大きな影響を与えていることが明らかとなった

(図)．

また，前述のように，転位が一列に並ぶことで小傾角粒界

が形成される．Klemens による理論(20)(21)でも結晶粒界は転

位の配列として記述され，大傾角粒界も同様に議論されてい

る．そこで著者らは，同じ MgO をモデル材料として，対称

小傾角粒界や対称大傾角粒界，ねじれ粒界，非対称傾角粒

界，双晶界面を含む92種類もの粒界構造を Simulated An-

nealing 法(29)(30)により構築し，熱伝導度と局所構造との相

関の解明を試みた．その結果，粒界による拡張体積に対して

異なる依存性を持つことが分かった(31)．

更に，局所原子配列と熱伝導度の相関をより定量的かつ包

括的に明らかにするため，粒界の構造を数値化し，多重線形

回帰を通じた機械学習による熱伝導予測モデルを構築した．

局所原子配列は結合長の歪や配位欠損を包括的に取り扱える

記述子を用いた(図)(32)．すると，実際に摂動分子動力学

法で得られた熱伝導度と予測モデルによる熱伝導度が良い一

致を示した(図(c))(32)．この予測モデルでは多重線形回帰
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図 5 多重線形回帰を通じた機械学習により得られた熱伝導

度予測モデルによる予測値(縦軸)と接道分子動力学法

計算による熱伝導度(横軸)の相関(c)，および(a)転位

の周期的配列と見做せる小傾角粒界と(b)大傾角粒界の

例における，熱伝導度を決定する局所原子配位環境

(LACE)の寄与(32)．CC BY 4.0 による転載許可(図中の

(a)，(b)は縦軸を熱伝導度に変更している)．

 　　　　　　特 集

を用いたために熱伝導度変化を支配する局所原子配列・結合

の因子の特定が可能となっている．大傾角粒界では結合欠損

が熱伝導の支配因子となっているが(図 5(b))，転位が周期

的に配列したと見なせる小傾角粒界では，6 つに分類された

局所構造の複数にまたがる局所構造変化が主因として，熱伝

導度が決定されることが定量的に明らかになった(図

5(a))(32)．これは，転位コアにより新たに生じた量子場の変

化が，前述のように強い非線形性をもって熱伝導を変化させ

たことを意味する．以上のことは巨視的な熱伝導度が，転位

コアを含めた格子欠陥の局所構造およびそこに生じる量子場

の変化により支配されていることを実証したこととなる．

. 今 後 の 展 望

本稿で採り上げた研究例にみられるように，これまでは塑

性変形の主役として捉えられてきた転位が，様々な機能特性

にも大きな影響を与えることが明らかになりつつある．転位

による「材質制御」は本分野で長年培われて来たものであり，

結果特性を機能特性にまで視野を広げれば，新物質探索や個

別物性理論に留まらず，材料プロセス制御による機能材料の

創出へ道が拓かれたと言える．今後，様々な機能コア(6)への

更なる展開が期待される．

本研究は JSPS 科研費・新学術領域研究「機能コアの材料

科学」(課題番号JP19H05786)の補助を受けた．また，各
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