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研究成果の概要（和文）： 
古典結晶学で許されない回転対称性を持つ「準結晶」の発見は２０世紀後半の物質科学上
の大発見の１つであるが、その発見は合金系であり、高分子系では準結晶のような複雑な
構造は発見されていなかった。本研究計画において研究代表者ははじめて高分子準結晶を
発見し、さらに理論研究を推進することによって、金属（ハードマター）だけでなく高分
子（ソフトマター）にも準結晶が存在することを明らかにし、準結晶構造の普遍性を示し
た。物理と化学の両業界から大きな反響を呼んだ。 
 
研究成果の概要（英文）： 
The discovery of quasicrystals that have non-crystallographic rotational symmetry is 
one of great milestones in physics and material sciences in the late 20th-century. 
However, quasicrystalline structures had not been observed in any polymeric systems. 
In this research project the author showed evidence of a "polymeric quasicrystal" tiling 
for the first time, and studied polymeric quasicrystals theoretically. The present 
results elucidated the universal nature of quasicrystalline order from metals (hard 
matter) to polymers (soft matter). The work attracted much attention from both 
physics and chemistry fields. 
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様式 C-19	
 

科学研究費補助金研究成果報告書	
 
１．研究開始当初の背景 
(1) 古典結晶学で許されない回転対称性を持
つ「準結晶」の発見は 20世紀後半の物質
科学上の大発見の 1 つに数えられている。
すなわち、固体の構造はそれまで結晶あ
るいはアモルファス（ガラス）構造と考
えられてきたが、準結晶はそのどちらに
も属さない第３の固体構造と考えられる。
その後，研究は主に合金系で閉じられて
いた。一方、近年ナノテクノロジーの隆
盛も相まって、ソフトマターにおける自
己組織化構造が注目を浴びているが、準
結晶のような複雑な構造は発見もされて
いなければ、認識されてもいなかった。 

(2) 90 年代後半より研究代表者はシミュレー
ションにより星型 ABC ブロック共重合
体の作る複雑なアルキメデスタイリング
構造を発見してきたが、2004年 Xengら
によって超分子デンドリマー液晶系で12
回対称準結晶が発見されるのと同時期、
研究代表者は高野・松下ら（名大）と高
分子系において図１に示す正 12 角形相
の近似結晶構造（Frank-Kasper 相σ）
を発見した。これまで実験的に確認でき
たタイリングの 1 辺の長さで言えば、合
金系 (0.5nm)、カルコゲナイド系(2nm)、
超分子系 (10nm) 、高分子系 (80nm)と
物質の階層に関わらず同様の複雑構造が
ある。 

(3) 研究代表者は高分子系でも準結晶構造が
存在しうると予測し、高分子多体系分子
モデルの 12 回対称高分子準結晶のモン
テカルロ・シミュレーションに成功した。 

 
２．研究の目的 
	
 この研究題目の研究目的は、高分子準結
晶の実験的発見、および発見されるべき高
分子準結晶の構造と物性の理論的研究を推
進することである。具体的には研究で明ら
かにすべきことは以下の 3点である。 
(1) 計算および理論研究によって高分子準
結晶と関連するアルキメデスタイリン

グ相の生成原理と生成条件を探求し、実
験家に適切な指針を与え、世界に向けて
高分子準結晶発見の成果を発信する。 

(2) 分子の運動が把握できる高分子シミュ
レーション研究や、現象論的に定性的予
想ができる平均場理論を利用して、「準
結晶とは何か」について理論的に考察す
る。 

(3) フォトニック準結晶のバンド計算を行
う。準結晶はブラッグピークも多く、バ
ンドが開きやすいと考えられている。高
分子の分子量調整で特徴的長さは可視
光領域で制御でき、自己組織化フォトニ
ック準結晶の候補と考えられるからで
ある。 

３．研究の方法 
(1) 研究体制	
 
①大学院生：1名または 2 名程度と下記の計
画に協力して理論的研究を行う。	
 
②共同研究：名古屋大学の松下研究室と高分
子系準結晶の実験的発見を目的として共同
研究を行う。	
 
(2) 研究計画	
 
①平成 19 年度の重点テーマ：高分子準結晶
の発見を公表、ABC 星型高分子の相転移理論
の研究。	
 
②平成 20 年度以降の重点テーマ：高分子準
結晶の生成条件、熱力学的性質、光物性の研
究。	
 
(3) 研究方法	
 
	
 研究目的を達成するための研究方法は下
記の者で十分準備ができている。	
 
① モンテカ
ルロ・シミ
ュレーショ
ン：研究代
表者が開発
した格子高
分子モデル
のシミュレ
ーション法
で、複雑な
共連続相を
シミュレー
ションでき
る（PRL 表
紙，図２）。	
 

② 平均場理
論：ランダ
ウ理論を拡
張した理論で、新たな３次項を加えること
によりABC星形共重合体の作るアルキメデ
ス相にうまく適用できる。	
 

③ 高次元解析：準結晶の乱れを解析する標準
的方法である。	
 

④ フォトニックバンド計算：平面波近似法お

 

図２	
 共連続相の格子高分

子シミュレーション。 

 
図１：星型高分子の概念図および正 12角形相の 

近似結晶構造。(論文⑦より) 



よび時間領域差分法を用いたフォトニッ
クバンド数値計算法である。	
 

	
 
４．研究成果	
 
	
 2007 年度、高分子準結晶発見の論文を公表
した。金属だけでなく高分子（ソフトマター）
にも準結晶が存在することを明らかにし、ス
ケールによらない準結晶構造の普遍性を示
した。これは物質科学上の大きな発見といえ、
アメリカ物理学会の Phys.	
 Rev.	
 Focus（図３）、
アメリカ化学会機関誌Chemical	
 Engineering	
 
News、雑誌 Nature、雑誌 Science、高分子学
会誌表紙でも取り上げられ、また日本物理学
会でも企画講演、シンポジウムで取り上げら
れるなど話題を呼んだ。さらに 2008、2009
年度は準結晶国際会議（スイス）、第１１回
国際結晶学連合会議など招待講演を行うな
ど各地で成果の公表を行った。また、解説論
文を複数執筆公表した。これらのことを通し

て、高分子系ソフト準結晶を準結晶研究分野
に確立し、同時に、準結晶構造を高分子研究
分野に確立する端緒になった。	
 
	
 この高分子準結晶の長さスケールは金属
系の数百倍スケールアップしたメソ領域、す
なわち光波長に近く、光コンピューターへの
夢を持つフォトニック結晶への応用への夢
も広がる。そこで準結晶に関連するアルキメ
デスパターンのフォトニックバンド計算を
行い、論文を公表した。	
 
	
 また、こういった複雑なパターンの平均場
理論計算を行い、それらがなぜ出来るかの起
源論を議論する論文を発表した。数値シミュ
レーションで比熱を測定し、高温での比熱の
増加することを観察し公表した。これは金属
系でも議論されている準結晶特有の性質に
よると考えられ、準結晶の起源論を考察する
上で重要な成果である。	
 
	
 まとめると、初年度の高分子準結晶発見と
いう大発見からはじまり、３年間で関連する
さまざまな理論研究を進めることができた。
大きな成果を得たと言える。	
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