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研究成果の概要(和 文):結 晶形成には引力は必要な く,剛 体球ポテンシャル(斥 力)だ け

で結晶形成す るとい うAlderら の発見は1957年 の発見当時大きな驚きをもた らした。本

研究によって,剛 体球の外側 にステ ップ状 の斥力を付加 した単純なハー ドコアーソフ トシェ

ル模型で,10回,12回,18回 対称のさまざまな準結晶が生成 されることがわかった。 こ

の結果はスケールや物質の特殊性に依存せず,一 般的メカニズムで準結晶が生成 され るこ

とを示 した重要な成果で,準 結晶研究および物質科学に大きな進展 をもた らした。

研究成果の概要(英 文):

necessary for the
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discovery in 1957 that attractive interactions are not
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study showed that  several (10-fold,
from the

potential.

12-fold and 18-fold)
hard-core  / soft-shell model made
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 quasicrystals were obtained
of hard-core  plus  square-shoulder

This result implies that the formation of quasicrystals does not depend on

scales nor materials, rather they obeys a generic principle, therefore this study made

great progress in the study of quasicrystals and material sciences.
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1.研 究 開始 当初の背景

古典 結 晶学 で許 され ない 回転 対称 性 を持 つ

Shechtman,　 Steinhardtら の 「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,票(東 北大)に

よる一連 の実験 的発見 によって,準 結晶はそ

の どち らに も属 さない 第3の 固体構 造 であ

るこ とが確立 され た。しか し,20世 紀の準結



晶研究 は主 に合金系で 閉 じられていた。

ところが,2004年Xengら に よって超分子

デ ン ドリマー液晶準結晶発見 に始ま り,2007

年林 田,高 野,松 下(名 大)お よび研 究代表

者は高分子準結晶 を発見 した。われ われ の一

連の業績 は,PolymerPhysicsPrizeを 受 賞

し,Phys.Rev.Focus,米 国化学会誌,Nature,

Scienceで ニュー ス とな るな ど大きな反響 を

呼んだ。 これ まで実験 的に確認 できた準結 晶

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(50nm)と,物 質 の階層 に

関わ らず普遍 的 に準 結 晶構造 が あ る こ とに

なる。

この よ うに物 質系 が広 が り,数 学,物 理,

化学,工 学な ど学問領 域 と して も広が り,発

見25年 を経 て準結 晶研 究が確 実に広 がって

い る。その 中にあって,ソ フ ト準結 晶は準結

晶 の電 子論 で はな い基本 的理解 の鍵 とな る

物質系で ある とともに,光 波領域 の構造 が作

れ る点 で フォ トニ クスへ の応 用 の観 点か ら

も非常 に重要な物質系で ある。

2.研 究 の 目的

研 究代表者 は1996年 以来,高 分子 がつ くる

タイ リング構造の研究 を行 って きた。 この コ

ンセプ トは先駆的で実験家 を巻 き込み,ア ル

キメデ ス タイ リング構造 と して世 界 に認知

された。その延長線上 で,平 成18-20年 の基

盤 研 究(C)の 最 大 の成果 は高分 子準結 晶 タイ

リングの発見で あった。引 き続 くこの3年 計

画 で成果 を挙 げた い と考 えた こ とは次 の 点

で ある。

「準結晶 とは何 か」その普遍性 を理論 的に

考察 したい。簡単にい えば,準 結 晶はそんな

に特殊 なもので はな くて,ど こにで もあ り得

るもので あるこ とを示 したい。金属 系以外 に

も準結晶が ある とい うこ とは,こ れ までの準

結晶 の起源論 に再考 を促す契機で あ り,よ り
一般 的 に理論 研 究 を行 うべ き時期 にきた と

思われ る。そのために,本 計画 ではわれ われ

の発 見 した高分子 準結 品に基礎 をお きつつ,

プ ログ ラム を開発 しなが ら計算能 力 を高 め,

幅広 くソフ ト準結晶の統計力学的研究,シ ミ
ュ レー シ ョン研究 を遂行す る。準結 晶生成 を

行い,ど こにで もあるこ とを示 したい。

この研究課題の 目指す もの は,主 に合金 に

限 られていた準結晶研 究 の地平 を,遥 か彼 方,

数 百倍 スケ ール ア ップ した メ ソ領 域 に拡 げ

よ うとい う革新的な試みで ある。金属(ハ ー

ドマ ター)と 高分子(ソ フ トマター),物 理,

化学 とい う異 な る研 究分 野 を横 断す る学 際

的発想 に,こ の研 究計 画の特色 と独創性 があ

る。予想 され る結 果 と意義は,ハ ー ドマター

とソフ トマ ター に共 通す る準 結 晶の形 成原

理 を解明す るこ とで ある。 ソフ トマター とハ
ー ドマ ター両者の境界が揺 らぎ,新 しいフェ

一ズに突入 した現在において,両 者 を行き来

す る柔軟な思考 をもった研究が期待 されて
いる。若手に分野横断的な研究の手本を示す

こともこの研究の大きな目的である。

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 と複 雑

高分子 の ミクロ相分離 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22年 度 の重点テーマ:準 結晶の普遍

性 の解 明のために計算研究 を行 う。

② 平成23年 度 以降の重点テーマ:準 結晶の

普遍性 の解 明のためにコロイ ドシ ミュ レー

シ ョンを行 う。また,複 雑 高分子の格子シ ミ

ュ レー シ ョン研究 を行 う。

(3)研 究方法

研究 目的 を達成す るための主 たる研究方法

はモ ンテ カル ロ法 である。 申請者 が開発 した

複雑 な共連続相 をシ ミュ レー シ ョンできる

世界 に秀 でた方法 を用い る。 また,3重 周 期

極小 曲面 のアル ダー転移,コ ロイ ド系に もモ

ンテ カル ロ法 を応用す る。

4.研 究成果

(1)結 晶形成 には引力 は必要 では な く,剛

体球 ポテ ンシャル で可能 である とい うAlder

らの発見 は1957年 当時大 きな驚 きをもた ら

したが,本 研 究では剛体球の外側 にステ ップ

状 の斥力 を付加 した だけのハー ドコアーソフ

トシ ェル模 型 のモ ンテ カル ロシ ミュ レー シ

ョンを行 った。ポテ ンシ ャルは極 めて単純で

あ るが コアシ ェル比 と粒 子密 度 の調整 に よ

って引力 な しに,初 年度12回 対称準結晶,2

年度 目10回 対称 準結 晶,18回 対称準結晶,

最終年度 は疑24回 対称準結品 を発 見 した。

この結 果 はス ケール や物 質 の特殊 性 に依 存

せず,普 遍的 メカニズムで準結晶ができ るこ

とを示 した と言 え,研 究課題 の 目的 を達成 し

た重要 な成果 である。 コアシ ェルナ ノ微粒 子

系 ま たは コ ロイ ド粒 子 系で 実験 的 に も実 現

可能 である。

(2)研 究代 表者 の主導す る ソフ ト準結 晶研

究 が世界 的にも大 きな話題 を呼んだ。2011年

ノーベ ル化 学賞 がイ ス ラエル のシ ェ ヒ トマ

ン教授 に授与 された が,研 究代表者 が発 見 し

た 「高分子準結晶」 もノーベル賞発 表の際に

選考委員 に言及 され,そ の解説 文 にも論文が

引用 され た。また ノーベル賞の記念論文集 に

研究代表者 は解説 を寄稿 している。2012年 は

ノーベ ル 賞 を記 念 した 国際会 議 が複 数 開催

され たが,特 にMRS秋 大会で初めて ソフ ト準

結 晶 だ けのセ ッシ ョンが企 画 され,Nature

Chemistryの プ ログTHESCEPTICALCHYMIST



で,研 究 代 表者 の 講 演 が 取 り上 げ られ(Fall

MRS2012:Quasicrystalsgomainstream)「 こ

の 研 究 分 野 は急 速 に発 展 し、 見逃 す 手 は な い

(thissubfieldisgrowingrapidly-itis

definitelyonetowatch)」 と評 価 され た。

(3)副 産 物 と して,複 雑 高 分 子 系 な ど ソ フ ト

マ タ ー に 関連 した 構 造 で あ る 三 重 周 期 極 小

曲面 上 のAlder転 移 の 計算 研 究 お よび そ の 曲

面 上 の規 則 構 造 の 研 究 が 進 展 した 。急 速 に発

展 す る分 野 へ の研 究 へ の 足 が か りを得 た 。

5.主 な発表論文等

(研究代表者,研 究分担者及び連携研究者に
は下線)
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1.「3重 周 期 極 小 曲 面 上 の 剛 体 球 」,堂 寺

知 成,松 澤 淳 一,特 集 「現 代 幾 何 学 と 物

質 科 学 と の 新 融 合 領 域 」 日本 表 面 科 学 会

誌34第1号pp.21-26(2013)査 読 有 。

2.「HardSpheresontheGyroid

Surface」T.Dotera,M.KimotoandJ.

Matsuzawa,InterfaceFocus,2,

575-581(2012)査 読 有 。 特 集Geometry

ofinterfaces:topological

complexityinbiologyandmaterials,

DOI:10.1098/rsfs.2011.0092。

3.内 表 紙 「Towardthediscoveryofnew

softquasicrystals:Fromanumerical

studyviewpoint」T.DoteraJ.Polym.

Sci.PartB:Polym.Phys.50,155-167

(2012)査 読 有 。DOI:10.1002/

polb.22395。

4.依 頼 解 説 「QuestfortheGyroid

Labyrinth:GeometryandTopologyin

SoftMatter」T.Dotera,JPSJ

Online-NewsandComments[August17,

2012]査 読 有 。http:〃storagex.ipap.jp1

5

6

7

～jpsjoffice!jpsi .ipap.jp!news!jpsj-nc _

112.htm1。

ノ ー ベ ル 賞 記 念 論 文 集 解 説 論 文

「QuasicrystalsinSoftMatter」T.

Dotera,IsraelJournalofChemistry,

51,1197-1205(2011)査 読 有 。DOI:

10.1002/ijch.201100146。 同 誌 の

Most-downloadedarticlesin20121こ

選 ば れ た 。

「Kaleidoscopicmorphologiesfrom

ABCstar-shapedterpolymers」Y.

Matsushita,K.Hayashida,T.Dotera&

A.Takano,J.Phys.CondensMatt.23,

284111(2011)査 読 有 。doi:10.1088/

0953-8984/23/28/2841110

「HyperbolicTilingontheGyroid

SurfaceinaPolymericAlloy」T.

Dotera&J.Matsuzawa,RIMS,Kokyuroku,

No.1725,80-91(2011)査 読 無 。

〔学 会 発 表 〕(計30件)

1.招 待 講 演 「拘 束 空 間 中の 高 分 子 」堂 寺 知

成,日 本 物 理 学 会 年 会 領 域12,7,11シ

ン ポ ジ ウム(2013年3月27日 広 島 大 学

(広 島県))。

2.「 ハ ー ドコアーソフ トシ ョル ダ ー粒 子 系

の2次 元 準 結 晶 形成 」 堂 寺 知成,大 城 辰

也,P.Ziherl第17回 準 結 晶研 究 会(2012

年12月20日 近 畿 大 学(大 阪府))。

3.「 ハ ー ドコアーソフ トシ ョル ダ ー粒 子 系

の2次 元 準 結 晶 一多 角 形 解 析 」小 林 昭 博,

堂 寺 知 成,第17回 準 結 晶研 究 会(2012

年12月20日 近 畿 大 学(大 阪府))。

4.「HardSpheresontheGyroidSurface」

T.Dotera,etal.,MRSFallMeeting

2012(2012年11.月29日Boston(USA))。

5.「Quasicrystalsformedbyhard-core/

square-shoulderparticles」T.Dotera,

T.Oshiro,P.Ziherl,MRSFallMeeting

2012(2012年11.月27日Boston(USA))。

6.招 待 講 演 「ソ フ ト準 結 晶 一準 結 晶 の 新

展 開 一2011年 ノ ー ベ ル 化 学 賞 『準結 晶

の発 見 』」,堂 寺 知 成(2012年9月26日

高 分 子 分 析 研 究 懇 談 会(ホ テ ル ゆ うぽ う

と品川(東 京 都))。

7.「 ハ ー ドコアーソフ トシ ョル ダ ー粒 子 系

の2次 元 準 結 晶 形 成 」 堂 寺 知成,大 城 辰

也,P.Ziherl,日 本 物 理 学 会 分 科 会

(2012年9,月20日 横 浜 国 立 大 学(神 奈

川 県))。

8.「Quasicrystalsformedbyhard-core/

square-shoulderparticles」T.Dotera,

T.Oshiro,P.Ziherl,Aperiodic2012

(2012年9月4日Cairns(Australia))。

9.「 ハ ー ドコアーソフ トシ ェル 粒 子 系 の 準

結 晶形 成 シ ミュ レー シ ョ ンII」 堂 寺 知

成,大 城 辰 也,P.Ziherl,高 分 子 学 会

年 次 大 会(2012年5.月31日 パ シ フ ィ コ

横 浜(神 奈 川 県))。

10.「QUASICRYSTALSFORMEDBYHARD-CORE/

SQUARE-SHOULDERPARTICLES」T.Dotera

etal.QuasicrystalInternational

ConferenceatTaipeiTech(2012年5

,月8日 国立 台 北 科 技 大(台 湾))。

11.招 待 講 演 「準 結 晶 の物 理 一理 論 的側 面 か

ら一」 堂 寺知 成 日本 物 理 学会(2012年

3月26日 関 西 学 院 大(兵 庫 県)),領 域

6シ ン ポ ジ ウム 「魅 惑 の 固体 一準 結 晶 一」。

12.「 ジ ャイ ロイ ド曲 面 上 の 剛 体 球 の相 転

移 」堂 寺 知 成,木 元 将 清,松 澤 淳 一,日



13.

14.

15.

16.

17.

18.

19.

20.

21.

22.

23.

本 物 理 学 会 年 会(2012年3.月25日 関 西

学 院 大 学(兵 庫 県))。

招 待 講 演 「ジ ャ イ ロ イ ド 曲 面 上 の 剛 体 球

の ア ル ダ ー 転 移 」 堂 寺 知 成,筑 波 大 学 機

能 物 質 創 成 研 究 拠 点 若 手 啓 発 講 演 会 「キ

ュ ー ビ ッ ク 相 の 科 学:普 遍 性 と 特 殊 性 」

(2012年3月14日 筑 波 大 学(茨 城 県))。

「PhaseTransitionofHardSphereson

theGyroidSurface」M.Kimoto,T.

Dotera,andJ.Matsuzawa,Phase

TransitionDynamicsinSoftMatter:

BridgingMicroscaleandMesoscale

(2012年2,月20日 京 都 大 学 基 礎 物 理 学

研 究 所(京 都 府))。

招 待 講 演 「Quasicrystallineand

ArchimedeanPhasesinPolymeric

Alloys」T.Dotera,月 曜 コ ロ キ ウ ム 講

演(2011年10.月10日 リ ブ リ ャ ナ 大 学,

ス ロ ベ ニ ア)。

「HardSpheresontheGyroidSurface」

T.Dotera,M.KimotoandJ.Matsuzawa,

Geometryoflnterfaces(2011年10月

5日HotelZola,Primosten,ク ロ ア チ

ア)。

「HardDisksontheminimalGyroid

surface」T.Dotera,M.KimotoandJ.

Matsuzawa,TheeighthLiquidMatter

Conference(2011年9月7日 ウ ィ ー ン

大 学,オ ー ス ト リ ア)。

「Geometricproblemsinsoftmatter」

T.Dotera,Seminar,Departmentof

Physics(2011年6月3日 世 宗 大 学 校,

韓 国)。

招 そ寺 言董 ラ寅rDodecaticphase:

quasicrystalformationinhardcore
-softshellparticles」T

.DoteraandT.

Oshiro,The6thAsianInternational

WorkshoponQuasicrystal(2011年5

月30日 ソ ウ ル 大 学 校,韓 国)。

「StructuralTransitionof

DodecagonalQuasicrystals:Defect

-mediatedapProach」T
.DoteraandY.

Nakanishi,The6thAsian

InternationalWorkshopon

Quasicrystal(2011年5月30日 ソ ウ ル

大 学 校,韓 国)。

「ハ ー ド コ ア ーソ フ ト シ ェ ル 粒 子 系 の 準

結 晶 形 成 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン 」 堂 寺 知 成,

大 城 辰 也,高 分 子 学 会 年 次 大 会(2011

年5月27日 大 阪 国 際 会 議 場(大 阪 府))。

「ハ ー ド コ ア ーソ フ ト シ ェ ル 粒 子 系 の 準

結 晶 形 成 」 堂 寺 知 成,大 城 辰 也,P.

Ziherl,第16回 準 結 晶 研 究 会(2011年

12.月15日 北 海 道 大 学 工 学 部(北 海 道))。

招 そ寺 講5寅 「HardDisksontheGyroid

surface」T.Dotera,Thesecond
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