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研究組織 （総：総括班，支：国際活動支援班，計：総括班及び国際活動支援班以外の計画研究，公：公募研究） 

研究 
項目 

課題番号 
研究課題名 研究期間 代表者氏名 

所属機関 
部局 
職 

構成
員数

X00 
総 

25106001 
ナノ構造情報のフロン
ティア開拓－材料科学
の新展開 

平成25年度～
平成 29 年度

田中 功 京都大学・工学研究科・教授 10

Y00 
支 

15K21748 
ナノ構造情報のフロン
ティア開拓－材料科学
の新展開（国際活動支
援） 

平成27年度～
平成 29 年度

田中 功 京都大学・工学研究科・教授 10

A01 
計 

25106002 
ナノ構造解析のフロン
ティア開拓 

平成25年度～
平成 29 年度

松永 克志 名古屋大学・工学研究科・教授 4 

A01 
計 

25106003 
ナノ機能元素解析のフ
ロンティア開拓 

平成25年度～
平成 29 年度

柴田 直哉 東京大学・工学系研究科・教授 6 

A01 
計 

25106004 
ナノ電子状態解析のフ
ロンティア開拓 

平成25年度～
平成 29 年度

武藤 俊介 名古屋大学・未来材料・システム研
究所・教授 4 

A02 
計 

25106005 
ナノ構造情報に基づい
た機能探索 

平成25年度～
平成 29 年度

田中 功 京都大学・工学研究科・教授 5 

A02 
計 

25106006 
高圧・高温プロセスを
利用した新しい構造－
機能相関の探求 

平成25年度～
平成 29 年度

谷口 尚 物質・材料研究機構・先端材料プロ
セスユニット・グループリーダー 5 

A02 
計 

25106007 
原子層制御による新し
い材料機能探索 

平成25年度～
平成 29 年度

太田 裕道 北海道大学・電子科学研究所・教授 4 

A03 
計 

25106008 
耐環境性セラミックス
材料のナノ構造制御と
材料創製 

平成25年度～
平成 29 年度

北岡 諭 ファインセラミックスセンター・材
料技術研究所・主席研究員 7 

A03 
計 

25106009 
ナノ構造情報に基づい
た新しい固体イオニク
ス材料の創出 

平成25年度～
平成 29 年度

菅野 了次 東京工業大学・総合理工学研究科・
教授 6 
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A03 
計 

25106010 
規整ナノ反応場の構築
と新しい触媒機能の創
出 

平成25年度～
平成 29 年度

高草木 達 北海道大学・触媒科学研究所・准教
授 5 

A02 
計 

16H00736 
材料インフォマティク
スに適した機械学習法
の開拓 

平成28年度～
平成 29 年度

津田 宏治 東京大学・大学院新領域創成科学研
究科・教授 3 

統括・支援・計画研究 計１２件 

A01 
公 

26106502 
酸化物表面における特
異なナノ構造の超高分
解能 STM 測定 

平成26年度～
平成 27 年度

一杉 太郎 東北大学・原子分子材料科学高等研
究機構・准教授 1 

A01 
公 

26106503 
転位配列制御による局
在量子構造の材料設計
と大容量化 

平成26年度～
平成 27 年度

王 中長 東北大学・原子分子材料科学高等研
究機構・准教授 3 

A01 
公 

26106515 
スペクトロスコピック
X 線回折イメージング
によるナノスケール X
線吸収分光 

平成26年度～
平成 27 年度

高橋 幸生 大阪大学・工学研究科・准教授 1 

A02 
公 

26106504 
ナノ構造情報解明のた
めのデータ駆動型アル
ゴリズム開発 

平成26年度～
平成 27 年度

永田 賢二 東京大学・新領域創成科学研究科・
助教 1 

A02 
公 

26106505 
機械学習に基づく材料
探索技術の開発 

平成26年度～
平成 27 年度

鹿島 久嗣 京都大学・情報学研究科・教授 1 

A02 
公 

26106506 
効率的な材料探索のた
めの実験計画法の開発 

平成26年度～
平成 27 年度

本多 淳也 東京大学・新領域創成科学研究科・
助教 2 

A02 
公 

26106510 
材料設計における効率
的スクリーニングのた
めの機械学習法 

平成26年度～
平成 27 年度

志賀 元紀 岐阜大学・工学部・助教 2 

A02 
公 

26106513 
統計的機械学習と第一
原理計算に基づくプロ
トン伝導体の効率的探
索 

平成26年度～
平成 27 年度

竹内 一郎 名古屋工業大学・工学研究科･教授 3 

A02 
公 

26106518 
インフォマティクスに
基づく固体光学結晶材
料の設計 

平成26年度～
平成 27 年度

池野 豪一 大阪府立大学・21 世紀科学研究機
構・講師 1 
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A03 
公 

26106507 
圧力誘起体積収縮を用
いた巨大負熱膨張物質
の開発 

平成26年度～
平成 27 年度

東 正樹 東京工業大学・応用セラミックス研
究所・教授 1 

A03 
公 

26106514 
配位の特異性を活用し
た機能性酸化物の創製 

平成26年度～
平成 27 年度

藤田 晃司 京都大学・工学研究科・准教授 3 

A03 
公 

26106508 
ゼオライト骨格の原子
配列制御による高選択
的反応場の構築 

平成26年度～
平成 27 年度

横井 俊之 東京工業大学・資源化学研究所・助
教 1 

A03 
公 

26106509 
蛍石構造を有する薄膜
の強誘電性発現機構の
解明と新規強誘電体物
質群の創出 

平成26年度～
平成 27 年度

舟窪 浩 東京工業大学・総合理工学研究科・
教授 1 

A03 
公 

26106516 
ナノ構造情報に基づく
単結晶酸化物ナノワイ
ヤの材料創製 

平成26年度～
平成 27 年度

柳田 剛 九州大学・先導物質化学研究所・教
授 1 

A01 
公 

16H00885 
ナノ電気化学セル顕微
鏡による界面反応計測 

平成28年度～
平成 29 年度

高橋 康史 金沢大学・電子情報学系・准教授 1 

A01 
公 

16H00889 
スペクトロＸ線タイコ
グラフィによるナノ構
造情報の可視化 

平成28年度～
平成 29 年度

高橋 幸生 大阪大学・工学系研・准教授 1 

A01 
公 

16H00890 
高エントロピー合金に
おける原子空孔の構造
と低拡散能の解明 

平成28年度～
平成 29 年度

水野 正隆 大阪大学・工学系研・准教授 1 

A02 
公 

16H00879 
「ベイズ最適化を活用
した」分子自己組織化
によるナノ構造制御 

平成28年度～
平成 29 年度

Packwood 
Daniel 京都大学・iCeMS・講師 2 

A02 
公 

16H00881 
確率モデルに基づいた
結晶構造の学習および
推定法の確立 

平成28年度～
平成 29 年度

本多 淳也 東京大学・新領域研・講師 2 

A02 
公 

16H00886（廃止） 
データ科学に基づくポ
テンシャルエネルギー
関数の効率的推定とプ
ロトン伝導体への応用 

平成 28 年度 竹内 一郎 名古屋工業大学・工学系研・教授 1 

A02 
公 

16H00888 
構造安定化予測に基づ
く新規機能性酸化物の
創製 

平成28年度～
平成 29 年度

島川 祐一 京都大学・化学研究所・教授 1 
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A02 
公 

16H00892 
化学的／物理的剥離プ
ロセスによるカチオン
／アニオン型ナノシー
ト合成とナノ構造解析 

平成28年度～
平成 29 年度

中平 敦 大阪府立大学・工学系研・教授 1 

A02 
公 

16H00893 
新規蛍光体材料のデー
タ駆動型開発に向けた
予測モデルの構築 

平成28年度～
平成 29 年度

池野 豪一 大阪府立大学・大学院工学研究科・准
教授 1 

A03 
公 

16H00882 
蛍石構造酸化物のアニ
オン制御による“直接特
性制御型強誘電体”の創
成 

平成28年度～
平成 29 年度

舟窪 浩 東京工業大学・総合理研・教授 1 

A03 
公 

16H00883 
ナノ構造制御による巨
大負熱膨張物質の開発 

平成28年度～
平成 29 年度

北條 元 九州大学・大学院総合理工学研究
院・准教授 3 

A03 
公 

16H00884 
構造設計に基づく新構
造型の酸化物イオン伝
導体開発 

平成28年度～
平成 29 年度

藤井 孝太郎 東京工業大学・理工学研究科・助教 1 

A03 
公 

16H00891 
ジルコン酸バリウム薄
膜におけるナノ構造制
御とプロトン輸送 

平成28年度～
平成 29 年度

山崎 仁丈 九州大学・稲盛フロンティア研究セ
ンター・教授 3 

A03 
公 

16H00887 
アトムプローブと走査
トンネル顕微鏡による
材料内部の原子配列の
完全な決定 

平成28年度～
平成 29 年度

黒川 修 京都大学・工学研究科・准教授 1 

公募研究 計２８件 
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２．研究領域の設定目的の達成度（３ページ以内） 

研究期間内に何をどこまで明らかにしようとし、どの程度達成できたか、また、応募時に研究領域として設定した研究の

対象に照らしての達成度合いについて、具体的に記述してください。必要に応じ、公募研究を含めた研究項目ごとの状況も

記述してください。 

研究領域全体としての達成度 

１．設定目的の達成度 

本領域はナノ材料科学のフロンティア開拓とナノ構造情報の活用という２つのアプローチを密接連携さ

せてナノ構造情報を活用した普遍的な材料開発原理の構築という材料科学の新展開を導くことを目的と

して実施された．領域内に設定した３つの材料課題，すなわち機能性セラミックス材料，固体イオニクス

材料，触媒材料をコモンサブジェクト（CS 課題）と名付け，多様な材料に関わる様々な材料科学の課題

に対し，領域メンバーがナノ構造情報を活用して材料開発原理を構築するという共通の志を持って融合・

共同研究を行なうように工夫した．また各班の役割を後述の①から⑤の研究目的に具体化し，それに沿っ

て重点的に研究を進めた．その結果，高品質かつ多様なナノ構造情報の獲得から材料開発に繋がる一貫し

た流れを，個別材料に留まらず多様な材料に対する普遍的な材料開発原理として構築できただけでなく，

それを新材料創製として実証することができた．これを可能にするために，本領域では材料科学分野と情

報学分野の強固な連携に特段の措置を講じた．具体的には期間前半に 6 名の情報分野の研究者を公募研究

として採用し，領域代表者を中心として若手研究者によるタスクフォースを形成して活発な活動を行っ

た．その結果，研究目標や専門用語が共有され，融合研究が活性化された．期間後半では，タスクフォー

スによる材料科学と情報学との融合研究をさらに強化・加速するために，研究項目 A02 に計画研究を１つ

追加し，既設の計画研究と密接に協力してナノ構造情報に基づいた機能探索への適用に的を絞った新しい

機械学習法の開発や応用研究を実施した．これによりナノ材料科学における研究課題の情報学的な問題設

定と普遍的特徴量の導出として成果を上げることができ，分野融合の進んだ「新学術領域」の構築に貢献

できた．材料科学と情報学の融合論文は，期間前半には 8 報であったが，領域内研究者の相互理解が深ま

るにつれて，加速度的に領域内融合研究が進展し，最終的に本領域研究期間内に 33 報出版するに至った．

この A02 の強化により，A01 で開拓された最先端技術によるナノ構造情報を A03 における新しい材料創

製につなげるという普遍的な材料開発原理としての一貫した流れが，期間後半において大きく加速され

た．具体的な成果としては，粒界制御した多結晶アルミナ耐環境セラミックスの創製，世界初のヒドリド

（水素化物）イオン伝導酸水素化物と電気化学デバイスの創製，新しい金属担持触媒材料の創製などを上

げることができる．このように，ナノ構造情報を活用した普遍的な材料開発原理の構築という領域研究の

目的は，実証の段階まで到達でき，当初計画が 100％以上に達成できただけでなく，様々な新材料創製に

成功という期待以上の成果があったと自己評価している． 

２．領域運営の達成度 

２－１ 融合領域の将来を担う若手人材の育成 

計画研究班と公募研究班が融合・共同研究を実施するだけでなく，協力して将来を担う若手人材の育成

に力を注いだ．毎年，合宿形式で『若手の会』を開催したほか，領域内他班への若手人材の相互訪問を奨

励し，その延長線上として，1 年程度の大学院生・若手研究者の領域内他班への長期滞在プログラムを 4

件実施した．この活動を通して，個々の専門性が深まるだけでなく，異分野の理解や交流が進み，若手の

人的ネットワークが創出できた．また情報学の専門家の補助なしに材料科学と情報学を融合した研究を推

進できる人材が輩出できた．本領域研究は平成 25 年に開始し，平成 27 年と 29 年に開始した材料インフ

ォマティクス関連の JST 事業においては，本領域の若手メンバーが研究代表者として CREST が 2 名，さ

きがけが 8 名採択され活躍している．当初計画は 100％以上に達成できただけでなく，融合領域研究を次

世代に確実に継承できたと自己評価している． 

２－２ 国際活動 

 総括班を司令塔として国際活動を積極的に進めた．平成 27 年度から 3 年間は国際活動支援経費を受け，

総括班の国際活動推進委員会において選抜した研究者の長期海外派遣と領域内への受入を実施した．国際

的な情報発信として，世界各国において領域メンバーによるレクチャーを実施したが，その成果を領域代

表者が編集者となってまとめ，平成 30 年 2 月に Springer 社より Nanoinformatics という表題で印刷版と

電子版を同時にオープンアクセス出版した．同社では，出版後 20 か月で 2 万ダウンロードが企画成功の
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判断基準となっているが，同書は出版後 3 か月で目標を達成した．さらに領域内の多数の材料科学研究者

が情報学の国際会議で，また情報学の研究者が材料科学の国際会議で招待講演を行っている．これらは，

本領域での材料科学と情報学の融合研究成果への世界中からの注目度の高さを客観的に示すものである．

これらの事実に基づき，国際活動についても当初計画は 100％以上に達成できたと自己評価している． 

２－３ 国内活動・アウトリーチ活動 

専門分野の研究者に向けて毎年 1 回公開シンポジウムを開催し，最新の研究内容を News Letter として

配布した．そのほか，国内の学協会でのシンポジウムや講演会，基礎講座，特集雑誌の刊行を積極的に行

った．アウトリーチ活動としては，一般市民や中高生を対象とした領域研究内容の紹介を「京都大学アカ

デミックデイ」において毎年実施した．当日の説明やポスター作成は，本領域参加機関の大学院生が担当

した．これは説明する側にとっても，研究の社会的意義を再確認する良い機会となった．これら国内活動・

アウトリーチ活動についても，当初計画は 100％以上に達成できたと自己評価している．  

研究項目ごとの達成度 

研究項目 A01 ナノ材料科学のフロンティア開拓（計画３班，公募 1 期３班，２期３班） 

目標：最先端の電子顕微鏡，回折・分光並びに第一原理計算を駆使した原子・電子スケールでのナノ構造

評価・解析手法のフロンティアを世界に先駈けて深く広く開拓し，獲得した多様な高品質ナノ構造情報デ

ータを融合・共同研究に供する． 

①高品質なナノ構造情報の取得技術の開拓 

表面，界面，添加元素などのナノ構造の解析手法やナノ電子分光における情報処理技法の開発と応用な

どの多くの革新的成果が得られた．具体的には，１Å以下の空間分解能を有する走査型透過電子顕微鏡 

（STEM）を用いて粒界の原子構造やそこに濃化する不純物・溶質原子の存在を実空間で直接観察する手

法を確立し，これと第一原理計算を併用することにより，セラミックス粒界における溶質偏析挙動を原子

レベルで解明することに成功した．そして獲得したナノ構造情報データに基づき，CS 課題である粒界制

御した耐環境セラミックスの創製に成功した．また酸化チタン表面に担持した金および白金の単原子吸着

構造を直接観察し，その構造の起源を第一原理計算により解析する手法を確立した．このナノ構造情報デ

ータを情報学の観点から解析した結果，CS 課題である新しい金属担持触媒材料の創製が導かれた． 

②情報学・統計学を活用したハイパー電子顕微鏡分光法の開発 

ナノ構造に対し，サブナノメートルサイズの電子プローブを用いた走査イメージ（STEM 像）と電子エ

ネルギー損失分光（EELS）などの分光分析データを同時測定し，情報学との融合研究を行って非負値テ

ンソル分解（NTF）分解法を開発した．これは得られた三次元以上の数値列（テンソル）としてのビッグ

データから先験的情報なしに構成する少数の特徴量を見出すことを目的としたものである．本研究の結

果，異相界面で化学状態を示すスペクトルが重なっているものを分離表示したり，信号／ノイズ比の小さ

いデータから重要な情報を抽出することが可能となった．この手法を CS 課題である生体親和性の高いセ

ラミックス材料の表面解析や磁性材料における格子欠陥の磁性解析に適用し，獲得したナノ構造情報をも

とに，新材料創製の設計指針が導かれた．  

研究項目 A02 ナノ構造情報シンセシスによる機能設計・探索（計画４班，公募 1 期６班，２期４班） 

目標：研究項目 A01 において獲得された高品質なナノ構造情報を具体的な材料創製に活かすために，情報

の統合化を，統計熱力学および情報学の学問体系に立脚して強力に進める．そして，高圧・高温プロセス

および原子層制御によってナノ構造をビルトインしたモデル材料を創製する． 

③ナノ材料科学における研究課題の情報学的問題設定と普遍的特徴量の導出 

ナノ構造情報を具体的な材料創製に活かすためには，ナノ材料科学における研究課題を情報学の言葉で

表現して問題設定すること，そしてナノ構造を表現する普遍的特徴量を導出することが最重要であるとい

う認識を得た．これらの認識のもと，総括班主導により形成したタスクフォースにおいて，材料科学と情

報学の研究者が高い頻度で議論を重ねることで，種々の材料科学の現象を情報学の問題として設定するこ

とに成功した．またナノ構造情報を記述する特徴量の導出にも取り組み，ナノ構造の特徴量として，粒界

構造，点欠陥・伝導イオンや表面構造を記述する幾つかの普遍的な特徴量を提案した．さらに構造のみな

らず，ナノ構造に含まれる元素の記述方法，元素および構造を同時に記述する特徴量を提案するに至った．

これらの成果は世界的にも類のない，いわば本領域メンバーの独創的な融合研究成果である．具体的には，

セラミックス粒界構造の高効率探索，第一原理計算とベイズ最適化による複雑なイオン伝導経路の高効率
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探索，仮想スクリーニング法・推薦システムによる高効率な新物質・新機能の発見，材料科学者をサポー

トする機械学習ソフトウェアの開発などを実現した．これらは，それぞれ CS 課題である耐環境性セラミ

ックス，固体イオニクス材料，触媒材料創製に活用され，大きな成果に繋がった． 

④ナノ構造をビルトインしたモデル材料創製 

 ナノ構造情報をもとに具体的な材料創製を進めるためには，ナノ構造をビルトインするための適切なプ

ロセスを選択することが不可欠である．このミッションを効果的・効率的に実行するために，総括班主導

で領域内に高圧・高温プロセスセンター（NIMS）と原子層制御プロセスセンター（北大）を構成し，共

同・融合研究を実施した．具体的な成果として，高圧合成法によるダイヤモンドと立方晶窒化ホウ素ヘテ

ロ接合界面の形成と発光機能発現，高圧相凍結による新しい酸化チタン光触媒材料の発見，パルスレーザ

ー堆積（PLD）法や電界変調法による超精密薄膜合成技術の開発，酸化物二次元系熱電材料の創製などが

挙げられる．これらは CS 課題の一環として，ナノ構造デザインに基づく新しい材料創製に繋がる成果と

なった． 

研究項目 A03 ナノ構造デザインに基づく新しい材料創製（計画３班，公募 1 期５班，２期６班） 

目標：研究項目 A01 で獲得したナノ構造情報に基づき，A02 において創出されたナノ構造デザイン技術，

すなわち情報学的方法論やモデル材料創製技術を活用し，本研究項目において材料創製のエキスパートの

もとで各々の CS 課題をターゲットとした新しい材料創製に繋げ，普遍的な材料開発原理を実証する． 

⑤ナノ構造デザインに基づく新しい材料創製 

CS1:機能性セラミックス材料 

耐熱合金上に形成した遮熱コーティング材の寿命を支配する酸化アルミニウム膜を高性能化するため

に，まず研究項目 A01 において，単一モデル界面を用いて STEM 法によりナノ構造情報を獲得した．次

に研究項目 A02 において開発したベイズ最適化による高効率の界面構造探索法を適用し，抽出された構造

に対して第一原理計算を実施することで，粒界における物質移動を制御するためのナノ構造デザインを施

した．これに従って，研究項目 A03 で合成とイオン伝導度評価実験を行ない，設計指針が正しいことを実

証した．同様に生体活性の酸化チタンセラミックスについて，表面近傍のナノ構造情報をハイパースペク

トルイメージ解析により獲得し，特性向上の合理的な設計指針を得ることに成功した． 

CS2:固体イオニクス材料 

研究項目 A03 において蓄積したリチウム，酸素，プロトン，ヒドリドといった多様な固体イオニクス材

料についての巨視的な実験データに立脚し，研究項目 A02 で開発したテンソル分解法による推薦システム

を活用して実験計画を立て，A03 において新規物質の合成実験を進めた．また系統的な第一原理計算のよ

って得られた伝導イオンに関するナノ構造情報を活用し，複雑なイオン伝導メカニズムを解明するための

新たなベイズ最適化手法を開発した．その結果，従来比 30 倍の高効率でイオン伝導経路を定量化するこ

とに成功した．これらの成果に基づいて，世界で初めてヒドリドイオン伝導性酸水素化物を発見し，電気

化学デバイスとして作動することを実証した．またリチウムイオン二次電池の LiFePO4正極については，

超長サイクル寿命材料の開発に成功したほか，充放電履歴現象の起源を研究項目 A01 でのハイパースペク

トルイメージ解析によって解明し，特性向上の合理的な設計指針を得ることに成功した． 

CS3:触媒材料 

研究項目 A01 で開発した高空間分解能ナノ構造解析実験と第一原理計算により，酸化チタンに担持した

金および白金の単原子吸着の安定サイトと，起源となる表面酸素空孔の存在を解明した．得られたナノ構

造情報をもとに研究項目 A03 で様々な組み合わせの担持触媒金属でカルボン酸還元反応を行い，触媒活性

を機械学習法によってモデル化した．また担持触媒金属における活性序列の予測と最適化モデルの作製に

成功した．光触媒に関しては，研究項目 A02 との共同研究により，高圧相の結晶構造を凍結させた酸化チ

タン新材料や，高い活性を示す新物質 SnMoO4を発見した．このように，ナノ構造デザインに基づく新材

料創製に数多く成功し，設計指針を実証できた． 

上述のように，すべての研究項目において，CS 課題の３つの材料分野における多様な材料を対象に，

ナノ材料科学のフロンティア開拓とナノ構造情報の活用という２つのアプローチを密接連携させ，ナノ構

造情報を活用した普遍的な材料開発原理を構築するという材料科学の新展開を導くことに成功した．当初

計画が 100％以上に達成できただけでなく，様々な新材料創製に成功という期待以上の成果があったと自

己評価している． 
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３．研究領域の研究推進時の問題点と当時の対応状況（１ページ以内） 
研究推進時に問題が生じた場合には、その問題点とそれを解決するために講じた対応策等について具体的に記述してくだ

さい。また、組織変更を行った場合は、変更による効果についても記述してください。 

研究推進時の問題点 

審査結果の所見と中間評価の所見を真摯にとらえ，研究代表者を中心に総括班において検討を重ねた結

果，次ページに詳述するような対応を取った．中間評価以降の期間後半には，特記すべき問題点はなかっ

た． 

 
組織変更と，その効果について 

 申請時の審査結果の所見を受け，材料科学分野と情報学分野の連携を強化するために，期間後半の平成

28 年度より，以下の組織変更を行った． 

①研究項目 A02 内に情報学分野の研究者から構成される計画研究 A02(コ)を新設 

②総括班メンバーと外部評価委員に情報分野の研究者が参加 

この組織変更に先立ち，期間前半の平成 26 年度より，多くの情報分野の研究者を公募研究として採用

し，情報分野と材料科学分野で，研究目標や専門用語を共有したうえで，高度な融合研究に発展させるた

めに，領域代表者を中心として若手研究者によるタスクフォースを形成して活発な活動を行った．メンバ

ーは領域代表者のほかに，材料科学：A01(ア)豊浦，A01(イ)溝口，A01(ウ)武藤，巽，A02(エ)世古，林，

A02(オ)村田，A02(カ)片瀬，A03(キ)森分，桑原，A03(ク)小林，A03(ケ)高草木，情報学：A02(コ)津田，

鹿島，志賀，竹内，A03(ケ)瀧川，A02(公募)本多，池野である． 

平成 28 年度からは，情報分野を公募研究だけに頼るのではなく，計画研究の一つとして強化するため

に上記の組織変更を行った．新設の計画研究 A02(コ)では，期間前半に A02(エ)の研究分担者であった津田

宏治（東大）を研究代表者とし，公募研究代表者であった鹿島久嗣と志賀元紀を分担研究者に，竹内一郎

を連携研究者とした．この A02(コ)では，ナノ構造情報に基づいた機能探索への適用に的を絞った新しい

機械学習法の開発や応用を行い，そして領域の共通課題やその他の重要な材料課題に関して情報学の立場

から横串を刺し，ナノ材料科学における研究課題の情報学的問題設定と普遍的特徴量の導出として成果を

上げることができた． 

さらに総括班に新設の A02(コ)代表者である津田宏治を参加させ，また情報学の視点からの外部評価委

員として新しく樋口知之が参加し，領域研究の指針について情報学の視点を取り入れる仕組みを構築し

た． 

これらの組織変更が功を奏して加速度的に領域内の連携が進展した．材料科学と情報学の融合論文は，

期間前半には 8 報であったが，領域内研究者の相互理解が深まるにつれて，加速度的に領域内融合研究が

進展し，最終的に本領域研究期間内に 33 報出版するに至った．新設の A02(コ)班とタスクフォースの融合

論文への貢献は大きい．組織変更した平成 28 年以降に出版された代表的な融合論文は以下のとおりであ

る．太字は A02(コ)班，下線はタスクフォース参加研究者． 

 A. Seko, H. Hayashi, H. Kashima and I. Tanaka, Phys. Rev. Materials 2, 013805 (2018). 
 K. Kanamori, K. Toyoura, J. Honda, K. Hattori, A. Seko, M. Karasuyama, K. Shitara, M. Shiga, A. Kuwabara, 

and I. Takeuchi, Phys. Rev. B 97, 125124 (2018). 
 H. Akita, Y. Baba, H. Kashima and A. Seko, International Conference on Neural Information Processing, 526 

(2017). 
 K. Toyoura, D. Hirano, A. Seko, M. Shiga, A. Kuwabara, M. Karasuyama, K. Shitara and I. Takeuchi, Phys. 

Rev. B 93, 054112 (2016). 
 M. Shiga, K. Tatsumi, S. Muto, K. Tsuda, Y. Yamamoto, T. Mori and T. Tanji, Ultramicroscopy 170, 43-59 

(2016). 
 I. Takigawa, K. Shimizu, K. Tsuda, S. Takakusagi, Machine-learning prediction of the d-band center for metals 

and bimetals, RSC Adv., 6, 52587 (2016). 
 H. Oda, S. Kiyohara, K. Tsuda and T. Mizoguchi, J. Phys. Soc. Japan 86, 123601 (2017). 

 
 このように領域内で材料科学者と情報学者の相互理解が加速度的に進み，それがナノ構造情報を活用し

た普遍的な材料開発原理の構築への駆動力となった． 
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４．審査結果の所見及び中間評価の所見等で指摘を受けた事項への対応状況（２ページ以内） 

審査結果の所見及び中間評価において指摘を受けた事項があった場合には、当該コメント及びそれへの対応策等を記述し

てください。 
＜審査結果の所見において指摘を受けた事項への対応状況＞ 

（指摘事項１）情報学の知見を積極的に取り入れるために，情報分野の研究者を加えて研究項目 A02 を

強化することを検討すべきである． 

対応：情報分野研究者の参加による体制強化と融合研究タスクフォースの形成・実施 

所見を真摯にとらえ，また世界的に材料インフォマティクス分野勃興の機運が急速に高まったことを踏

まえ，本領域でも情報分野の研究者との密接連携を加速させた．具体的な方策は以下のとおりである． 

①情報分野の公募研究を第１期に 6 件，第２期に 3 件採択した． 

情報分野の研究者をターゲットとした公募説明会や情報発信を積極的に行い，多数の公募研究への応募

を得ることができた．厳正な審査を経て，多くの情報分野の公募研究を採択できた． 

②平成 28 年度より情報分野との連携を強化するため，情報分野の計画研究を新設した． 

領域の共通課題やその他の重要な課題に関して，情報学と材料科学の融合研究を多数実施した． 

③融合研究タスクフォースの形成・実施 

平成 24 年度より情報分野と材料科学分野で領域代表者を中心とした若手研究者によるタスクフォース

を形成，月に 1 回以上の定期的会合を実施し，研究目標や専門用語の共有や融合研究に努めた． 

④平成 28 年度より総括班メンバーと外部評価委員にそれぞれ情報分野の専門家を参加させた． 

領域研究の方針について，情報学の視点を取り入れる仕組みを構築した． 

（指摘事項２） 

・対象とする材料や物性値の達成目標が示されていないため，具体的な材料と研究の道筋をはっきりさせ

て，普遍的な材料開発原理への到達を目指す必要がある． 

・各計画研究間の相互連携に基づきつつも，本研究領域を分野横断的に展開することが望まれる． 

対応：普遍性を担保することと総花的にならないことのバランスのもとで，コモンサブジェクト(CS)課題

を重点的に推進することにし，ナノ構造に的を絞った共同・融合研究を推進した． 

本領域研究は特定材料の物性値に数値目標を持って達成を目指すような性格ではなく，普遍的な材料開

発原理への到達を目指すものである．したがって分野横断的な多様な材料を対象にしなければならない一

方で，研究が総花的とならないための工夫が重要である．このため，領域メンバーが一丸となり重点的に

推進する CS 課題を設定し，多様な材料で機能発現の共通項となるナノ構造，すなわち結晶の表面，界面，

点欠陥等に局在した特徴的な原子配列や電子状態に着目するという意識を強く共有したうえで，既存の分

野に対して横断的となる共同・融合研究を特に推進した． 

（指摘事項３）領域組織全体として，研究経費の効率的な使用に留意されたい． 

対応：各班の所有する装置や機器等について情報共有し，効率的活用に努めた． 

装置・機器等についての情報共有と共同利用に特に留意し，研究経費の効率的な活用に努めた． 

 
＜中間評価の所見等で指摘を受けた事項への対応状況＞ 

（指摘事項１）各研究者によって創出された個別の成果に対して領域の方向性が未だ不明瞭であり，どの

ような学理の創出を目指していくのか，総括班を中心に再度検討する必要がある． 

対応：総括班を中心に領域の具体的な方向性を再度検討して明確化し，領域内で共有した． 

ナノ材料科学のフロンティア開拓とナノ構造情報の活用という２つのアプローチを密接連携させ，ナノ

構造情報を活用した普遍的な材料開発原理を構築することが領域の目標であること，そして具体的に CS

課題の３つの材料分野における多様な材料において，特性向上の合理的な設計指針を得ることや，実際に

新材料創製を通して設計指針を実証するという領域の方向性を計画研究と公募研究のメンバー全員で再

確認した．研究を進め，総括班を中心に深い議論を重ねていくことにより，個別材料の各論に留まらない

ナノ構造情報に基づいた普遍的な材料開発原理が明確になり，それが領域内で共有できた．そして，それ

が更なる新材料創製や融合研究に展開するという理想的な正のスパイラル効果が生み出された． 

（指摘事項２）どの程度多様な材料に対して，どの程度の普遍的な材料開発原理への到達を目指すのか，

達成目標が明確でなく，研究領域の方向性や普遍的原理の創出に関する展望にやや乏しい． 
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３）情報学と

機的な効果が

 

による効果が

報の活用を材

な材料分野に

とが必要と認

の開始時には

融合研究は黎

身が，成果と

し本領域は，

活用を材料創

するとともに

その結果と

合が真に有機

４）広い材料

できるのかが

材料科学分野

てカバーする

粒界・界面に

を提示し，そ

ン伝導性酸水

構造情報に基

の研究成果に

普遍的な材料

５）デザイン

統合し，新し

水準での新学

リーダーシッ

術基盤の創成

formatics を

特集号を提案

国際水準での

６）設備備品

も，研究領域

行った上で，

内での情報共

体会議や若手

置・機器等に

パー電子顕微鏡

スセンター

る試料作製や

に，大規模な

の指摘事項２

らに明確にす

⑤と具体化し

有し，研究推

と材料科学の

が生まれるの

が有機的であ

材料創製にま

に通用するこ

認識し，これ

は，世界的に

黎明期にあっ

としてアピー

それに止ま

創製にまで繋

に，多様な材

として，各 C

機的に機能し

料科学分野に

が明確でない

野における普

るように工夫

における高品

それを実証し

水素化物を発

基づいて材料

に留まらず，

料開発原理を

ンされた材料

しい学理の創

学術基盤の創

ップのもと，

成に貢献する

をオープンア

案したところ承

の新学術基盤

品購入の計画

域全体におい

計画を着実

共有および各

手の会などの

について情報

鏡センター

（NIMS），原

や構造・物性

な計算クラス

２と対応は同

するために，

した研究目標

推進の指針と

の融合によっ

のかをより明

あることを示

まで繋げる流

ことを研究期

れを研究推進

に見ても材料

ったため，融

ールできるも

まることなく

繋げる一貫し

材料分野で通

CS 課題での

したためであ

において，ナ

い． 

普遍性を担保

夫した． 

品質なナノ構

した．CS2 で

発見し，電気

料開発の指針

多様な材料

を提示できる

料創製を合理

創出につなげ

創成に貢献す

材料科学と

るために，領

クセス出版

承認され，2

盤の創成が世

画の十分な検

いて利用可能

実に遂行する

各センター設

の機会に，計

報共有するこ

（名大），AF

原子層制御プ

性評価で必要

スターについ
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同じであ

総括班

標の分類

とした． 

って，ど

明確にす

示すには，

流れを確

期間内に

進の方針

料科学と

融合研究

ものであ

く，ナノ

した流れ

通用すること

の多くの研究

あると考えて

ナノ構造情報

保するために

構造情報を獲

では伝導イオ

気化学デバイ

針を提示した

料に展開でき

ることの証左

理的かつ効率

げる努力が必

するため，英

と情報学の融

領域代表者を

した．さらに

2018 年 9 月

世界的に高く

検討と効率的

能な既存設備

ることが求め

設置による設

計画研究班お

ことを促した

FM センター

プロセスセン

要な設備の共

いては遠隔操

を研究期間

究成果が得ら

ている． 

報の活用によ

に，ナノ構造

獲得し，それ

オンについて

スとして実

た．これらは

ることを示

左といえる．

率的に行うた

必要である．

英文での書籍

融合論文を 3

を編集者とし

に領域代表者

発刊を目指

評価される

的な経費使用

備を事前調査

められる． 

設備共同利用

および公募研

．また各計画

ー（名大→阪

ター（北大）

共同利用を促

操作が可能で

内に実証すべ

れたことは，

って，どの程

造が重要な役

を活用して耐

のナノ構造情

証した．CS

，本領域のナ

している．つ

めの学術基盤

 

および雑誌の

3 編発表した

て，2018 年

者を Guest E

指して現在編集

処まで到達

が求められ

し，新たに導

の推進と研究

究班の研究発

画研究を新た

阪大（研究者

）と命名して

進し，研究経

あるため活発

べしとの方針

，本領域での

程度の普遍的

割を果たす典

耐環境セラ

情報をもとに

S3 では，金属

ナノ構造情報

つまり，広い

盤の創成のた

の特集号を出

た．また個別

年 2 月に Sp

Editor として

集の最終作業

したと判断で

る．効率的な

導入予定の設

究経費の効率

発表・議論だ

たに STEM セ

者の異動によ

て組織化する

経費の効率的

発に共同利用

針のもと，研

の情報学と材

的な材料開発

典型例を C

ミックス創製

に，新しいヒ

属表面の担持

報の活用が，

い材料科学分

ためには，個

出版した．

別の成果を統

ringer 社より

て，雑誌 MR

業中である．

できる． 

な研究経費執

設備備品の確

率化 

だけでなく，

センター（東

る）），高圧

ることで，C

的な活用に努

用した． 

研

材

発

S

製

ヒ

持

分

個

統

り

S 

執

確

東

・

S

努



研

A
●

第

ポ

１

し

手

ー
K
●

第

型

合

ほ

な
et
A
●

１

ギ

そ

測

粒

粒

来

溶

よ

得
S
A
●

ナ

ー

ル

す

画

を

難

的
(2
A
原

功

ｺ

５．主な研究

（３ページ以

本研究課題

をさかのぼり

域内の共同研

のに厳に限る

研究項目 A01
A01(ア) ナノ

● 第一原理計

（領域内融合

第一原理計算

ポテンシャル

１）．イオン伝

し，その支配

手法を用いる

ーニングで
Kanamori et a
● 機能性酸化

（領域内共同

第一原理計算

型酸化チタン

合状態を解明

ほとんど注目

なることを見
t al. J. Phys. C

A01(イ) ナノ

● セラミック

（領域内融合

１Å 以下の空

ギー分散型 X
そこに濃化す

測技術を確立

粒界の安定構

粒界インフォ

来は定性的な

溶質偏析挙動

より CS1 の機

得られた． [
ci. Adv. 2(20

A01(ウ) ナノ

● 非負値テ

（領域内融合

ナノ構造から

ータを解析す

ルイメージ法

する小数の特

画像回復や重

を CS1 の生体

難であった表

的に測定する
2017) 44802,

A01 公募研究

原子間力顕微

功した（一杉

ﾋｰﾚﾝﾄ X 線回

究成果（発明

以内） 

（公募研究を

、図表などを

究等による研

こととします

1 ナノ材料

ノ構造解析の

計算とベイズ

合研究，工学

算とベイズ最

ルエネルギー

伝導を支配す

配領域のみを

ることにより

き，CS2 の
al., Phys. Rev
化物表面上の

同研究） 

算と電子顕微

ン(110)表面に

明した（図２

目されなかっ

見出し，CS3の
Condens. Ma
ノ機能元素解

クス粒界の解

合研究，工学

空間分解能を

X 線分光法(E
する不純物・溶

立した（図３）

構造を高効率

ォマティクス

な理解に留ま

動を原子レベ

機能性セラ

[B. Feng et a
016) e160074
ノ電子状態解

ンソル分解法

合研究，工学

ら得られる S
するために，非

法を開発した

特徴量を見出

重畳情報の分

体活性セラ

表面や界面近

ることに成功
 J. Rusz, S. M

究１期（一杉

微鏡複合装置

）．ダイヤモ

回折ｲﾒｰｼﾞﾝｸﾞ

明及び特許を

含む）により

用いて研究項

研究成果につい

す。 

料科学のフロ

のフロンティ

ズ最適化によ

学と情報学）

最適化を組み

ー表面（PES
する領域が結

を選択的に評

，膨大な多元

の固体イオ
v. B 97 (2018)
の機能元素の

微鏡解析実験

に担持した金

２）．長い歴史

った底面酸素

の触媒材料研
atter 28 (2016
解析のフロン

解析・粒界イ

学と情報学）

を有する走査

EDS)を併用

溶質原子の存

）．これに機械

率に予測して

スという分野

まっていたア

ベルで定量的

ミックスの高

l. Nature Com
6.] 
解析のフロン

法によるハイ

学と情報学）

STEM-EELS
非負値テンソ

た（図５）．こ

出し，ノイズの

分離とその空

ミックスや強

近傍の化学結

功した． [T. 
Muto et al. Na
杉，高橋，王

置を開発し，

ンドと立方晶

ﾞ法によるナ

を含む）[研

得られた研究

目ごとに計画

てはその旨を

ロンティア開

ィア開拓 
よる複雑なイ

 

み合わせるこ

）を評価する

結晶全体の一

評価する方法

元系材料を高

ニクス材料
) 125124] 
の局所構造解

験との密接な

金および白金

史をもつ酸化

素空孔への吸

研究に指針を
6) 175002] 
ンティア開拓

インフォマテ

 

査型透過電子

し，セラミッ

存在を実空間

械学習手法を

て機能との相

野を創出した

アルミナやジ

的に解明する

高温特性向上

mm. 7 (2016)

ンティア開拓

イパースペク

 
S スペクトラ

ソル分解法に

これにより，

の除去と構成

空間マッピン

強磁性体に適

結合状態や局

Thersleff, S.
ature. Commu

王）（領域内共

ペロブスカ

晶窒化ホウ素

ナノ空間分解
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研究項目ごと

究成果（発明及

画研究・公募研

を記述してくだ

開拓 

イオン伝導経

とで，高速か

る方法論を構

一部分である

である．こ

高速かつ高精

料探索に貢献

解明 

共同研究に

金の単原子吸

化チタン表面

吸着メカニズ

を与えた． [K

拓 
ティクス 

子顕微鏡(STE
ックス粒界の

間で直接観察

を適用するこ

関を知る手法

（図４）．こ

ジルコニア粒

ことに成功

上の合理的な

) 11079, S. K

拓 
クトルイメー

ラムイメージ

によるハイパ

先験的情報

成成分スペク

グが可能と

適用し，従来

局所磁気角運

. Muto et al
un. 7 (2016) 
共同研究）

イト酸化物最

素の接合界面

解能を有する

に計画研究

び特許を含む

研究の順に整理

ださい。記述に

経路の探索

かつ高精度で

構築した（図

ることに着目

の PES 評価

精度でスクリ

献した． [K

より，ルチル

吸着構造と結

面研究でも，

ズムが重要と

K. Matsunaga

EM)とエネル

の原子構造や

察するナノ計

ことにより，

法，すなわち

これにより従

粒界における

した．これに

な設計指針が

Kiyohara et al

ージ解析 

ジのビッグデ

パースペクト

報なしに構成

クトル抽出／

なった．これ

来は実測が困

運動量を定量

l. Sci. Rep. 7
12672] 

最表面におけ

面の原子構造

XAFS 法の

図３ ジ
像・ED

図４ 機

予測（粒

図２ T
した白金

図１ ベ

イオン伝

図５ ハ

メージ解

・公募研究の

）について、新

理し、具体的に

当たっては、本

で

図

目

価

K. 

ル

結

と

a 

ル

や

計

ち

従

る

に

が

l. 

デ

ト

成

／

れ

困

量

7 

ける d 電子

造，結合メカ

可能性につい

ジルコニア粒

DS マッピン

機械学習によ

粒界インフォ

TiO2(110)表面

金単原子の局

ベイズ最適化

伝導経路の探

ハイパース

解析 

の順に整理す

新しいものか

に記述してくだ

本研究課題に

子状態の高分

ニズムを決定

いて検討した

粒界の STEM
グ 

よる粒界構造

マティクス）

面上に吸着

局所構造 

化による 

探索 

ペクトルイ

する] 

から順に発表年

ださい。なお、

より得られた

分解能測定に成

定した（王）

た（高橋）．

M

造

年次

領

も

成

．

 



A
M
ー

内

合

研

A
●

能

無

ー

量

導

出

の

体

い

の
M
A
●

先

携

機

温

よ

能

料

究

造
N
A
●

ナ

開

い

S
パ

ク

高

め

く

A
●

物

供

を

比

に

A
統

ム

た

ン

A01 公募研究

MoS2/WS2 ヘ

ージングを行

内部で価数が

合金における

研究項目 A02
A02(エ) ナノ

● 仮想スク

能の発見（領

無機物質デー

ーニングする

量を導入する

導度物質に比

出すことに成

の開発におい

体イオニクス

い，推薦シス

の高い新規化
Mater. 2 (2018
A02(オ) 高圧

● 高圧合成に

先端電子顕微

携のもと，モ

機能発現の基

温プロセスを

よるダイヤモ

能発現（図７

料の発見など

究も進め，高

造デザインに
Nat. Comm. 6
A02(カ) 原子

● 酸化物二次

ナノ構造を原

開発し，領域

いて二次元性

SrTiO3－SrN
パルスレーザ

クの 2 倍に相

高めることが

めての結果で

く貢献した．

A02(コ) 材料

● 材料科学者

物質探索に不

供した．材料

を取り入れた

（図９），CS
比べて 100 倍

に領域研究以

A02 公募研究

統計熱力学計

ムイオン伝導

た（本多）．情

ン伝導体にお

究２期（高橋

ヘテロ接合に

行った（高橋

が不均一に分

る原子空孔の

2 ナノ構造

ノ構造情報に

リーニング法

領域内融合研

ータベースを

る方法を開発

ることにより

比べて 1 桁以

成功した．こ

いて，選択肢

ス材料におけ

ステムを応用

化合物の化学
8) 013805, A.
圧・高温プロ

による新規機

微鏡によるナ

モデル材料に

基礎を抽出す

を展開した．

モンドと立方

），CS3 での

どが挙げられ

高圧相の回収

に基づく新し
 (2015) 6327
子層制御によ

次元電子系熱

原子層制御で

域内共同研究

性を高めるこ

bO3 固溶体

ザー堆積法に

相当する出力

が熱電材料の

であり，ナノ

[Y. Zhang e
料インフォマ

者をサポー

不可欠なベイ

料研究者が深

た．またコン

S1 における粒

倍以上に高効

以外にも広く

究１期（永田

計算のための

導体の材料探

情報学に基づ

おけるエネル

橋康，高橋幸

における水素

橋康）．Ce2Zr
分布している

の構造と低拡

造情報シンセ

に基づいた機

法・推薦シス

研究，工学と

をベイズ最適

発した（図６

，全無機物

以上熱伝導度

これは CS1 の

肢を大幅に拡

ける新物質発

する手法を

学組成を提案
. Seko et al. P
ロセスを利用

機能性材料の

ナノ構造解析

において的確

するための物

具体的な成

方晶窒化ホウ

の高圧相凍結

れる．また減圧

収指針の提案

しい材料創製
7] 
よる新しい材

熱電材料の創

でビルトイン

究を進めた．

ことで，熱電

の熱電特性

により実際に

力因子を達成

の高性能化に

ノ構造デザイ

et al. J. Appl. 
マティクスに

トする機械学

イズ最適化ア

い専門知識な

ンピュータ囲

粒界インフォ

効率に発見す

活用されて

田，鹿島，本

のデータ駆動

探索を行った

づいたスペク

ルギー曲面の

幸，水野）（領

素発生反応活

r2Ox(CZ)粒子

様子を明ら

拡散能の解析

セシスによる

機能探索 
ステムによる

情報学） 

適化に基づい

）．この方法

質 55,000 件

度が低い物質

の新しい熱電

拡げるものと

発見を対象に

開拓した．こ

案できた．[A
Phys. Rev. Le
用した新しい

の創製（領域

析チーム，第一

確なナノ構造

物質・材料創製

成果として，

ウ素ヘテロ接

結による新し

圧中の相変化

を行った．こ

製に大きく貢

材料機能探索

創製（領域内

ンするために

CS1 として

電特性の大

を実験・計算

に数多くの人

成した（図８

に有効である

インに基づく

Phys. 121 (2
に適した機械

学習ソフトウ

ルゴリズム

なしに利用で

碁で採用され

ォマティクス

することに成

ている．[Uen
本多，志賀，

動型アルゴリ

た（鹿島）．線

クトラムイメ

評価を行っ
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領域内共同研

活性について

子の三次元価

かにした（高

を行った（水

る機能設計・

る高効率な新

いて高効率に

法に化合物の

件の中から既

質を効率的に

電変換セラミ

なった．また

に情報学的問

これにより，

A. Seko et al
ett. 115 (2015
い構造―機能

域内共同研究

一原理計算チ

を材料にビル

製技術として

CS1 での高

接合界面の形

しい酸化チタ

化メカニズム

これらの成果

貢献した．[C

索 
内共同研究）

に超精密薄膜

て酸化物人工

幅な向上を

算から調査

工超格子を作

）．これは，

ることを明確

新しい材料

2017)185102]
械学習法の開

ウェアの開発

のソフトウ

できるように

れているモン

スに活用した

成功した．こ

no et al. Mater
竹内，池野

ズム開発を行

線形モデルに

メージ解析法

た（竹内）．

研究） 
て走査型電気

価数イメージ

高橋幸）．第

水野）． 
探索 

新物質・新機

に仮想スクリ

の普遍的特徴

既知の低熱伝

に多数見つけ

ミックス材料

た CS2 の固

問題設定を行

合成可能性

l., Phys. Rev
5) 205901] 
能相関の探求

究） 

チームとの連

ルトインし，

て，高圧・高

高圧合成法に

形成と発光機

タン光触媒材

ムに関する研

果は，ナノ構

C.Chen et al

 
膜合成技術を

工超格子にお

を目指した．

したうえで，

作製し，バル

二次元性を

確に示した初

料創製に大き

] 
開拓 
発（領域内融

ェア COMB
に，パラメー

ンテカルロ木

た．その結果

これらのソフ

rials Discove
野）（領域内共

行った（永田

により効率良

法を開発した

化学組成の

図６ 仮
 

図７立方

ダイヤモ

接合界面
 

図８ 酸

電材料の

 

図９ モ

化学セル顕微

ジング実験の

第一原理計算

機

徴

伝

け

料

固

行

性

v. 

求 

連

高

に

機

材

研

構

. 

を

お

ル

を

初

き

融合研究，工

BO を開発し

ータのチュー

木探索（MCT
果，界面の原

フトウェアは

ry 4 (2016) 1
共同研究） 
田）．マルチ

良い材料探索

（志賀）．情

の巨大なバラ

仮想スクリー

方晶窒化ホ

モンド単結晶

面 

酸化物二次

の創製 

モンテカルロ

微鏡による

価数分布像

算により，高

工学と情報学

し，領域内で

ーニングが不

TS）プログ

原子配列を，

は，一般公開

18] 

チタスク学習

索が可能であ

情報科学手法

エティのな

ーニング法

ホウ素(cBN)/
晶のヘテロ

元電子系熱

ロ木探索

電気化学イ

から CZ 粒子

エントロピー

学） 

の融合研究

要となる工夫

ラムを開発

網羅的探索

され，国際

によるリチ

ることを示

法によるプロ

かからの情報

/

熱

メ

子

ー

に

夫

し

に

的

ウ

し

ト

報



学

A
ベ

お

合

た

ン

研

A
●

ア

ま

ん

に

界

特
O
A
●

学

純

第

解

成

ン

さ

を

ウ

A
●

工

D
各

パ

測

か

用

心

し

つ

A
ペ

相

動

ト

基

大

づ

A
H
合

ル

ム

 

学的手法を用

A02 公募研究

ベイズ最適化

おいて，最適

合酸化物にお

た（島川）．有

ング法を用い

研究項目 A03
A03(キ) 耐環

● 多結晶アル

アルミナ焼結

また第一原理

んだ．その結

における電子

界拡散係数が

特性の大きく
Ogawa et al. A
A03(ク) ナノ

● 新しい固体

学） 

純粋にヒドリ

第一原理計算

解明するとと

成功した（図

ンを電荷担体

さらに本グル

を行い，テン

ウムイオン固

A03(ケ) 規整

● 担持金属触

工学と情報学

DFT による 
各金属の周期

パラメータを

測を試み，個

かに高速での

用することで

心の値を用い

し，活性序列

つけることが

A03 公募研究

ペロブスカイ

相を得る事に

動，磁性およ

ト骨格内原子

基強誘電体を

大きな影響を

づき，新しい

A03 公募研究

HfO2基強誘電

合を観察した

ルコン酸バリ

ムプローブ(3

用いた酸窒化

究２期（Pac
化による分子

適候補を識別

おいて異常高

有機溶媒を用

いたナノ構造

3 ナノ構造

環境性セラミ

ルミナの粒界

結体を用いて

理計算や電子

結果，多結晶粒

子状態変化が

が自己拡散に

く異なる酸化
Acta Mater. 6
ノ構造情報に

体イオニクス

リドイオンだ

算チームとの

ともに，組成

図１１）．また

体とした電気

ループで蓄積

ンソル分解法

固体電解質を

整ナノ反応場

触媒における

学） 

121 種類の

期表における

を特徴量とし

個々の値をす

の予測が可能

で，理論計算

いて，他のさ

列に関する情

が可能になっ

究１期（東，

イト非鉛圧電

に成功した（

よび対称性の

子分布が触媒

を熱膨張率の

を及ぼしてい

い金属酸化物

究２期（舟窪

電相の安定化

た（北條）．純

リウムにおけ

3DAP)試料の

化物蛍光体の

ckwood，本

子配置の効率

別するための

高原子価 Fe3

用いた水溶液

造からのスペ

造デザインに

ミックス材料

界特性を利用

て酸素ポテン

子エネルギー

粒界のような

が酸素拡散の

に比べて約 1/
化物からなる
9 (2014) 365
に基づいた新

ス材料の創製

だけが固体内

の領域内共同

成を制御する

た全固体型の

気化学デバイ

積した実験デ

法による推薦

を探索する手

場の構築と新

る活性秩序の

金属・合金

る族や密度，イ

した回帰モデ

すべて DFT 計

能であること

算により求め

さまざまな金

情報や最大活

った．[I. Takig
藤田，横井

電材料の設計

（東）．希土類

の破れについ

媒活性に与え

の異なる基板

いることを確

物単結晶ナノ

窪，北條，藤

化指針を獲得

純酸化物イオ

ける会合エネ

の形状と 3DA

材料設計を行

本多，島川，

率的予測に成

特徴量を適
3.5+が電荷不

液系プロセス

ペクトル解析

に基づく新し

料のナノ構造

用した物質移

ンシャル勾配

ー損失分光（

な整合性の低

起源である

/10 に低下す

る多相積層膜
] 
新しい固体イ

製（領域内融

内を拡散する

同研究によっ

ことによる

のデバイスを

スの作動に

データをもと

システムを構

手法を開拓し

新しい触媒機

の予測と最適

の d-バンド

イオン化エネ

デルの構築と

計算により求

を実証した

めた一部の金

金属・合金系

活性を示す材

gawa et al. RS
井，舟窪，柳

計を行い，高

類複合酸化物

いて明らかに

える影響を検

板上に作製し

確認した（舟

ワイヤ設計

藤井，山崎，

得した（舟窪

オン伝導体の

ルギー決定

AP 測定時の
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行った（池野

中平，池野

成功した（Pa
切に絞り込み

不均化とサイ

スで剥離型ナ

法を開発した

しい材料創製

造制御と材料

移動制御（領

下における膜

EELS）を用

低い粒界では

ことを明らか

することを発

膜中の物質移

イオニクス材

融合研究，工

酸水素化物

て，イオン伝

イオン導電率

を作製し，ヒ

世界で初めて

に，情報学的

構築し，それ

た．[G. Kob
機能の創出

適化（領域内

中心のデー

ネルギー等の

と機械学習に

求めた場合と

（図１２）．

金属・合金の

系の d-バンド

材料の候補を

SC. Adv. 6 (2
柳田）（領域内

高圧合成法に

物等の電子構

した（藤田）

検討した（横

し，膜の歪が

窪）．ナノ構

を進めた（柳

黒川）（領域

窪）．複合酸化

の新物質 SrY
定因子を明らか

のイオン検出

野）． 
）（領域内共

ackwood）．
み探索するア

ト間電荷移

ナノシート作

た（池野）．

 
料創製 
領域内融合研

膜中の物質移

用いて，粒界

は半導体的な

かにした．ま

発見した．こ

移動を効果的

材料の創出

工学と情報

を発見し，

伝導機構を

率の調整に

ドリドイオ

て成功した．

的問題設定

れに基づいた

bayashi et al.

内融合研究，

タに関して，

の入手容易な

による高速予

と比べて，遥

本手法を応

d-バンド中

ド中心を予測

を効率的に見

2016) 52587.]
内共同研究）

により単斜晶

構造，格子振

）．ゼオライ

横井）．HfO2

が強誘電性に

構造情報に基

柳田）． 
域内共同研究

化物薄膜にお

YbInO4を発見

かにした（山

出密度パター

図１０ 多
面表面近

(18O)-SIM

図１２ 
活性秩序

図１１ 
質/TiH2

共同研究） 
線形モデル

アルゴリズム

移動の逐次相

製法を開発

 

研究，工学と

移動機構を評

界構造と物質

な特性が増す

また，高温に

この特性を利

的に制御でき

た実験計画に

Science, 351

な

予

遥

応

中

測

見

] 
） 
晶

振

2

に

基

究） 
おいて強誘電

見した（藤井

山崎）．STM
ーンとの相関

多結晶アルミ

近傍の酸素ト

MS マップ 

担持金属触

序の予測と最

Ti/La-Sr-Li-
の放電曲線 

ル上のバンデ

ムを構築した

転移を示す

した（中平）

と情報学） 

評価・解析し

質移動の相関

すことと，そ

に曝された膜

利用すること

きることを見

により，高効

 (2016) 1314

電と強磁性ド

井）．プロト

M 観察による

を見出した

ミナ膜の断

トレーサー

触媒における

最適化 

-H-O 系電解

ィット問題

た（本多）．複

ことを解明

．圧縮セン

た（図１０）

解明に取り組

のような粒界

膜中の酸素の粒

で，電気伝導

見出した．[

率に新規リ

4.] 

ドメインの競

ン伝導体ジ

る 3 次元アト

（黒川）．

解

に

複

し

シ

．

組

界

粒

導

[T. 

チ

競

ト
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６．研究成果の取りまとめ及び公表の状況（主な論文等一覧、ホームページ、公開発表等）（５ページ以内）

本研究課題（公募研究を含む）により得られた研究成果の公表の状況（主な論文、書籍、ホームページ、主催シンポジウ

ム等の状況）について具体的に記述してください。記述に当たっては、本研究課題により得られたものに厳に限ることとし

ます。 

・論文の場合、新しいものから順に発表年次をさかのぼり、研究項目ごとに計画研究・公募研究の順に記載し、研究代表

者には二重下線、研究分担者には一重下線、連携研究者には点線の下線を付し、corresponding author には左に＊印を

付してください。 

・別添の「（２）発表論文」の融合研究論文として整理した論文については、冒頭に◎を付してください。 

・補助条件に定められたとおり、本研究課題に係り交付を受けて行った研究の成果であることを表示したもの（論文等の

場合は謝辞に課題番号を含め記載したもの）について記載したものについては、冒頭に▲を付してください（前項と重
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１．主な論文 

領域設定期間に発表された論文は総計 735 報（本研究課題に限定）であり，そのうち高インパクト誌である Nature ファミリ

ー誌は 20 報，Science ファミリー誌は 5 報である．ここでは 111 報を抜粋して示す．論文は特記しない限りすべて査読有．
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Inaguma, Z. Hu, T. Uozumi, C. Jin, Y. Long, and *M. Azuma, A-site and B-site charge orderings in an s-d level controlled 
perovskite oxide PbCoO3, J. Am. Chem. Soc. 139, 4574-4581 (2017). 

111. ▲K. Fujii, M. Yashima, K. Hibino, M. Shiraiwa, K. Fukuda, S. Nakayama et al., High oxide-ion conductivity by the overbonded 
channel oxygens in Si-deficient La9.565(Si5.826□0.174)O26 apatite without interstitial oxygens, J. Mater. Chem. A, in press, (2018). 
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２. 領域での成果をまとめた英文での書籍と雑誌特集号の出版 
Nanoinformatics (Edited by Isao Tanaka, Springer, ISBN: 9789811076169) 印刷版と電子版（オープンア

クセス）を本年 2 月に同時刊行した．本年 5 月現在のダウンロード数は 21,000 件と極めて多い．さらに領

域代表者を Guest Editor として，材料科学分野で広く流通する雑誌 MRS Bulletin に特集号を提案・採択さ

れ，本年 9 月発刊を目指して現在編集の最終作業中である． 

３. ホームページ・新聞等 
 領域全体のホームページ（URL: http://nanoinfo.mtl.kyoto-u.ac.jp）において，研究目的，研究体制，研究

成果，ニュースレターを公開していた．領域設定期間終了後，より詳細な内容を含めるためにホームページ

を再構築し，研究成果の発信に努めている．また，本領域の成果は日本経済新聞(2016 年 8 月 15 日付)をは

じめ合計 57 件，新聞に掲載された． 

４．主催シンポジウム 

平成２５年度 

2013 年 10 月 11 日 
【公開】新学術領域 公募研究説明会（名古屋） 
（新学術領域「疎性モデリング（代表者岡田真人）」）と共催（参加者数：約５０名） 

2013 年 11 月 10～13 日 【公開】国際会議 EMMM2013（京都）共催（参加者数：約１００名） 

2014 年 1 月 6～9 日 
【公開】シンポジウム「計算材料科学と数学の協働による 
スマート材料デザイン手法の探索」（東北大学 WPI-AIMR 等と共催） 
（参加者数：約１００名） 

2014 年 3 月 5 日 【公開】第１回公開シンポジウム，第２回総括班会議（東京）（参加者数：約７０名） 

平成２６年度 

2014 年 5 月 7～10 日 【公開】国際会議 AMTC4（JFCC ナノ構造研究所と共催）（浜松）（参加者数：約２００名） 

2014 年 7 月 24 日 
【公開】講演会 ～3 次元アトムプローブ法の構造材料研究への応用～ 
（構造材料元素戦略研究拠点と共催）（参加者数：約５０名） 

2014 年 9 月 24～26 日 
【公開】金属学会公募シンポジウム（名古屋） 
S1 ナノ構造情報のフロンティア開拓－材料科学の新展開（参加者数：約８０名） 
S7 マテリアルズインフォマティクス（参加者数：約６０名） 

2015 年 3 月 11 日 【公開】第２回公開シンポジウム，第４回総括班会議（名古屋）（参加者数：約８０名） 

平成２７年度 

2015 年 9 月 16 日～18 日 
【公開】金属学会公募シンポジウム（九州大学）  
ナノ構造情報のフロンティア開拓－材料科学の新展開（参加者数：約９０名） 

2015 年 9 月 28 日 
【公開】新学術領域 合同 公募研究説明会（名古屋大学） 
（スパースモデリング岡田真人代表）と共催（参加者数：約５０名） 

2016 年 3 月 8 日 【公開】第３回公開シンポジウム，第６回総括班会議（東京）（参加者数：約８０名） 

平成２８年度 

2016 年 5 月 11 日～13 日 【公開】国際会議 AMTC5（JFCC ナノ構造研究所と共催）（名古屋）（参加者数：約２５０名） 

2016 年 9 月 21 日～23 日 
【公開】金属学会公募シンポジウム（大阪大学）  
ナノ構造情報のフロンティア開拓－材料科学の新展開（参加者数：約８０名） 

2017 年 3 月 24 日 【公開】第４回公開シンポジウム，第８回総括班会議（京都）（参加者数：約７０名） 

平成２９年度 

2017 年 9 月 6 日～8 日 
【公開】金属学会公募シンポジウム（北海道大学）  
ナノ構造情報のフロンティア開拓－材料科学の新展開（参加者数：約９０名） 

2018 年 3 月 7 日 【公開】第５回公開シンポジウム，第１０回総括班会議（京都）（参加者数：約８０名） 

2018 年 3 月 25 日 
【公開】日本物理学会 2018 年年次大会 共催シンポジウム（参加者数：約１５０名） 
「インフォマティクスを活用した材料科学の新展開」 （東京理科大学，野田キャンパス） 

５．一般向けのアウトリーチ活動 
一般市民を対象としたアウトリーチ活動として，京都大学アカデミックデイに５年連続で参加し，「ナノ構

造情報のフロンティア開拓：材料科学の新展開」に関するポスターを掲げて研究紹介を行った．  

６．領域紹介パンフレット 

領域研究の成果のうち，学術上の価値の高いもの，社会にインパクトが大きいものなど特筆すべきものを

纏めカラー刷りのパンフレット（1,000 部発行）とした．これを学会や講演会の機会に配布し，研究成果の

発信に努めた． 
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７．研究組織（公募研究を含む。）と各研究項目の連携状況（２ページ以内） 

領域内の計画研究及び公募研究を含んだ研究組織と領域において設定している各研究項目との関係を記述し、総括班研究

課題の活動状況も含め、どのように研究組織間の連携や計画研究と公募研究の調和を図ってきたか、組織図や図表などを用

いて具体的かつ明確に記述してください。 
【研究組織】本領域では連携・融合研究を有機的かつ効率的に推進するため，領域を A01，A02，A03 の

3 つの研究項目にグループ分けし，研究項目内外の速やかな連携に関してリーダーシップをとるための責

任者(◎)を各研究項目に置いた．平成 26 年度に計 14 件，平成 28 年度に計 13 件の公募研究を各研究項目

に加え，研究組織を強化した．H28 年度からは情報学分野の研究者により構成される A02(コ)班を新設し，

当該分野を増強することで，ナノ材料科学と情報学の融合研究を加速させた．  

総括班 X00 ナノ構造情報のフロンティア開拓－材料科学の新展開 領域研究の司令塔として共同・融合

研究を監督，評価・助言，若手育成，成果公表，アウトリーチ活動に注力 

代表者 田中， 連携研究者 松永（事務担当），柴田（共同研究，研究集会企画担当），武藤（海外連携

担当），谷口（連携担当），太田（連携担当），北岡（国民との科学・技術対話推進担当），菅野（連携担当），

高草木（連携担当），津田（連携担当，H28 から） 

評価委員 佐久間 健人（東京大学・名誉教授，高知工科大学・前学長：材料科学），足立 裕彦（京都大学・

名誉教授：量子化学），高野 幹夫（京都大学・名誉教授：固体化学），森 博太郎（大阪大学・特任教授，

大阪大学・名誉教授：材料科学），樋口 知之（統計数理研究所・所長：情報学，H28 から） 
国際活動支援班 Y00 ナノ構造情報のフロンティア開拓－材料科学の新展開（国際活動支援） 国際共同

研究の企画・支援，研究成果の国際広報活動，若手人材海外派遣・受入の監督 

代表者 田中，国際広報委員会担当 松永，谷口，北岡，高草木，国際活動推進委員会担当，柴田，武藤，

津田，太田，菅野 

計画研究・公募研究 

研究項目 A01 ナノ材料科学のフロンティア開拓 最先端の電子顕微鏡，回折・分光並びに第一原理計算

を駆使したナノ構造評価・解析手法のフロンティアを開拓し，多様な高品質ナノ構造情報データを融合・

共同研究に供する．公募研究は超高分解能 STEM，ナノ電気化学セル顕微鏡，スぺクトロ X 線タイコグラ

フィーなど計画研究でカバーできないナノ構造情報獲得手法による研究を実施し，共同研究に貢献． 

計画研究（ア）◎松永  ナノ構造解析のフロンティア開拓 

（イ） 柴田  ナノ機能元素解析のフロンティア開拓 

（ウ） 武藤  ナノ電子状態解析のフロンティア開拓 

公募研究（１期）一杉，王，高橋（幸） 

    （２期）高橋（康），高橋（幸），水野 

研究項目 A02 ナノ構造情報シンセシスによる機能設計・探索 ナノ構造情報を具体的な材料創製に活か

すために，情報の統合化を進める．そして高圧・高温プロセスおよび原子層制御によりナノ構造をビルト

インしたモデル材料を創製する．公募研究は，材料科学と情報学の融合研究を実施するために，タスクフ

ォースに参加するなど，材料科学の課題を情報学の問題と設定することに貢献． 

計画研究（エ）◎田中  ナノ構造情報に基づいた機能探索 

（オ） 谷口  高圧・高温プロセスを利用した新しい構造―機能相関の探求 

（カ） 太田  原子層制御による新しい材料機能探索 

（コ） 津田  材料インフォマティクスに適した機械学習法の開拓（H28 年度から） 

公募研究（１期）永田，鹿島，本多，志賀，竹内，池野 

（２期）Packwood，本多，島川，中平，池野 

研究項目 A03 ナノ構造デザインに基づく新しい材料創製 材料創製のエキスパートのもとで，ナノ構造

情報に基づき各々の CS 課題をターゲットとした新しい材料創製に繋げ，普遍的な材料開発原理を実証す

る．公募研究は，ナノ構造情報を活用した材料開発原理を CS 課題において計画研究ではカバーできてい

ない多様な材料について実証し，普遍的な展開を深めることに貢献． 

計画研究（キ）◎北岡  耐環境性セラミックス材料のナノ構造制御と材料創製 

（ク） 菅野  ナノ構造情報に基づいた新しい固体イオニクス材料の創出 

（ケ） 高草木 規整ナノ反応場の構築と新しい触媒機能の創出 
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８．研究経費の使用状況（設備の有効活用、研究費の効果的使用を含む。）（１ページ以内） 

領域研究を行う上で設備等（研究領域内で共有する設備・装置の購入・開発・運用・実験資料・資材の提供など）の活用

状況や研究費の効果的使用について記述してください（総括班における設備共用等への取組の状況を含む。）。 

領域内で特徴的な評価・プロセス装置と技術を有する 5 つのグループを研究センターと命名して組織化

することを総括班において決定し，その設備を活用した共同研究を強く推進した．そして総括班の監督の

もとで，CS 課題における試料作製や構造・物性評価で必要な設備の共同利用を促進した．各センターや

グループで所有する装置・機器等については，領域の全体会議や若手の会などの機会に情報共有すること

を促した．さらに，A02(エ)が所有する計算機クラスターについては遠隔操作が可能であるため，他班でも

活発に共同利用した．これらの方策により，計画研究相互のみならず，公募研究班との共同研究の見通し

が良くなり，研究経費の効率的活用が可能となっただけでなく，多くの共同研究の成果に繋がった．  

各センターにおける設備の導入・活用状況は，以下の通りである． 

（１）STEM センター（東大，A01(イ)）， 

 現有の走査型透過電子顕微鏡(STEM)を共同研究に活用するために，TEM 試料作製のための精密イオンミ

リング装置を平成 25 年度予算で購入した．公募班から提供された試料のなかで，イオンミルによる熱ダメ

ージが著しいものがあったため，これを抑制できる精密断面試料作製装置(冷却仕様)を平成 28 年度予算で

購入した．これらを活用した共同研究の成果例は以下のとおり． 

・粒界インフォマティクスに基づく粒界構造の解明（領域内融合研究，工学と情報学） 

・セラミックス粒界における溶質偏析挙動の解明（A03(キ), A02 公募, A02(エ), A02(オ)との共同研究） 

（２）ハイパー電子顕微鏡センター（名大，A01(ウ)） 

 平成 25 年度予算で購入した透過電子顕微鏡用 STEM‐CL ユニットを現有の透過電子顕微鏡に接続すること

により，ハイパースペクトルイメージの取得が可能となった．さらに，このシステムの安定動作を確認した後，液

体窒素温度までの実験を行うために冷却ホルダー及びコントローラを平成 26 年度予算で購入し，スペクトル取

得用アレイ検出機一式を平成 27 年度予算で購入した．これらを活用した共同研究の成果例は以下のとおり．

・非負値テンソル分解法によるハイパースペクトルイメージ解析（領域内融合研究，工学と情報学） 

・生体親和性の高い酸化チタンセラミックス材料の表面解析（A03(キ), A02 公募, A02(エ)との共同研究）

（３）AFM センター（名大→阪大（研究者異動のため），A01(ア)） 

 絶縁性の機能性材料を原子レベルで評価するために，試料作製と評価を一貫して行える超高分解能非接

触原子間力顕微鏡（NC-AFM）とパルスレーザー堆積の複合装置を世界で初めて開発した．そのために平

成 25 年度予算でコンパクト高出力エキシマレーザを購入した．表面担持原子・クラスターの原子分解能観察に

よって得られた共同研究の成果例は以下のとおり． 

・酸化チタン表面の担持原子吸着構造の解明（A01(イ), A01 公募, A02(カ), A02(ケ)との共同研究） 

・酸化物最表面における d 電子状態の高分解能測定（A01 公募, A02(エ), A02(カ)との共同研究） 

（４）高圧・高温プロセスセンター（NIMS， A02(オ)） 

ベルト型装置による高圧合成（2GPa/3000℃～10GPa/2000℃）とダイヤモンドアンビルセルによる高

圧下その場観察（100GPa/2000℃領域）を基盤としたプロセス実験を行うため，平成 25 年度予算で大出

力赤外ファイバーレーザーを購入した．また A03(ク)での固体イオニクス材料合成実験をオンサイトで実施するた

めに，平成 25 年度予算での A03(ク)への高温超高圧発生装置を導入にあたり技術サポートした．これらを活用

した共同研究の成果例は以下のとおり． 

・ダイヤモンド cBN ヘテロ接合界面の形成と発光機能発現（A01(イ), A01 (ウ), A01 公募との共同研究）

・高圧相凍結による新しい酸化チタン光触媒材料の創製（A02(エ), A03(ク), A03 公募 との共同研究） 

（５）原子層制御プロセスセンター（北大，A02(カ)） 

平成 25 年度予算でエキシマレーザを購入し，ナノ構造を原子層制御でビルトインできる超精密薄膜合成

技術を開発した．これにより領域内共同研究に供する様々な酸化物人工超格子薄膜試料を作製できるよう

になった．また平成 25 年度予算での A01(ア)へのエキシマレーザ導入にあたり専門家の見地から技術サポート

した．共同研究の成果例は以下のとおり． 

・新しい酸化物二次元電子系熱電材料の創製（A01(イ), A02(エ), A01 公募との共同研究） 

・導電性・磁性の同時可逆スイッチング可能な全固体デバイスの作製（A01(ア), A01(イ)との共同研究）
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・研究費の使用状況（（１），（２），（３）を合わせて３ページ以内） 

（１）主要な物品明細（計画研究において購入した主要な物品（設備・備品等。実績報告書の「主要な物品明
細書」欄に記載したもの。）について、金額の大きい順に、枠内に収まる範囲で記載してください。） 

  

年度 品名 仕様・性能等 数量 単価（円） 金額（円） 設置(使用)研究機関

２５ 

 

透過電子顕

微鏡用

STEMCL ユ

ニット 

日本電子(株)製 1 22,995,000 22,995,000 名古屋大学 

高温超高圧

発生装置 

南葵エンジニアリン

グ工業社製 

1 15,697,500 15,697,500 東京工業大学 

半球型エネ

ルギーアナラ

イザー 

独国オミクロン・ナノ

テクノロジー社製

EA125 

1 12,967,500 12,967,500 北海道大学 

コンパクト高

出力エキシマ

レーザ 

米国コヒレント社製

COMPexPro110-KrF 

1 11,549,998 11,549,998 

 

大阪大学 

精密イオンミ

リング装置 

米国 Gatan 社製 

Model 695 Cool 

1 8,190,000 8,190,000 東京大学 

ナノ構造作製

装置 

日立ハイテクノロジー

ズ, IM4000 

1 7,875,000 7,875,000 一般財団法人ファイン

セラミックスセンター 

エキシマレー

ザ 

米国コヒレント社製

COMPexPro 10 2-TI 

1 7,778,400 7,778,400 北海道大学 

大出力赤外

ファイバーレ

ーザー 

SPI Laser 社製 R4 モ

デル 

1 6,909,000 6,909,000 物質・材料研究機構 

２６ 冷却ホルダ

ー及びコント

ローラ  

日本電子製

EM-Z13330TG4652 

1 13,886,640 13,886,640 名古屋大学 

２７ スペクトル取

得用アレイ検

出機一式 

日本電子製 1 13,886,640 13,886,640 名古屋大学 

ボトムマウン

ト CCD カメラ

(共用) 

日本電子製 

830.20U3 

OriusSC200 D 

1 9,180,000 9,180,000 

(5,180,000) 

名古屋大学 

高温加熱炉

システム 

株式会社東陽テクニ

カ製 UHT-Z 

1 5,495,040 5,495,040 東京大学 

２８ 精密断面試

料作製装置

(冷却仕様) 

日本電子株式会社・

IB-09060CIS 

1 9,990,000 9,990,000 東京大学 

ドライ SD60G

検出器 

EX-24241M1G4T 

日本電子製 

1 9,612,000 9,612,000 名古屋大学 

２９ 四 重 極 質 量

分析計(共用) 

JMS-Q1500GC 日

本電子株式会社製 

1 9,990,000 9,990,000 

(7,490,000) 

名古屋大学 

TEM 内高温

その場観察

用二軸傾斜

ホルダー一

式(合算使用

の例外) 

Protochips 社製 1 9,990,000 9,990,000 

(2,391,803) 

東京大学 
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（２）計画研究における支出のうち、旅費、人件費・謝金、その他の主要なものについて、年度ごと、費目別

に、金額の大きい順に使途、金額、研究上必要な理由等を具体的に記述してください。 
【平成２５年度】 

・旅費 

1. Materials Research Society Fall Meeting（アメリカ，ボストン）に参加し，成果発表した．（京都⇔ボストンの交通

費，宿泊費）4 名 1,670,000 円 A02(エ)班 
2. 38nd International Conference and Expo on Advanced Ceramics and Composites（米国 デイトナビーチ）に参

加，成果発表した．（東京⇔デイトナビーチの交通費，宿泊費）1 名 875,570 円 A01(イ)班 
3. ヨーク大学にて共同研究打合せおよび The Electron Microscopy and Analysis Group Conference（英国 ヨー

ク）に参加，成果発表した．（東京⇔ヨークの交通費，宿泊費）1 名 731,560 円 A01(イ)班 
 
・人件費・謝金 

1. 博士研究員の雇用 1 名 2,520,000 円 A02(エ)班 （ナノ構造情報に基づいた機能探索） 

2. 研究支援員の雇用 1 名 2,166,700 円 A03(ケ)班 （規整ナノ反応場の構築と新しい触媒機能の創出）

3. 博士研究員の雇用 1 名 1,603,000 円 A03(ク)班  （ナノ構造情報に基づいた固体ｲｵﾆｸｽ材料の創出） 
 
・その他 

1. スパコン利用負担金 2,250,000 円 A02(エ)班（多数の第一原理計算を実施するため） 
2. 透過型電子顕微鏡修理費 1,470,000 円 A01(イ)班（既存設備活用のため） 
3. 第一原理計算ソフトウェア保守料金 932,400 円 A01(イ)班（第一原理計算を実施するため） 
 
【平成２６年度】 

・旅費 

1. 18th International Microscopy Congress Prague 2014 （チェコ共和国, プラハ）に参加，成果発表した．（名古

屋⇔プラハの交通費, 宿泊費）3 名 883,450 円 A01（ウ）班 
2. Int’l Symposium on Nitrides（ドイツ，ダルムシュタット）に参加，成果発表した．（京都⇔ダルムシュタットの交

通費，宿泊費）1 名 830,000 円 A02(エ)班 
 
・人件費・謝金 

1. 博士研究員の雇用 3 名 13,310,000 円 A02(エ)班 （ナノ構造情報に基づいた機能探索） 
2. 博士研究員の雇用 1 名 4,802,000 円 A03(ク)班   （ナノ構造情報に基づいた固体ｲｵﾆｸｽ材料の創出）

3. 研究支援員の雇用 1 名 4,382,409 円 A03(ケ)班  （規整ナノ反応場の構築と新しい触媒機能の創出）
 
・その他 

1. 共用設備（TEM, X 線解析装置等）利用料 2,070,400 円 A01(イ)班（結晶構造，微細組織の解析のため） 
2. 第一原理計算ソフトウェア保守料金 1,080,000 円 A02(エ)班（第一原理計算を実施するため） 
 
【平成２７年度】 

・旅費 

1. The 15th Frontiers of Electron Microscopy in Materials Science（米国 レイクタホ）に参加，成果発表した．（東

京⇔レイクタホの交通費，宿泊費） 2 名 749,120 円 A01(イ)班 
2. 17th International Conference on the Strength of Materials (チェコ，ブルノ)に参加，成果発表した．（名古屋⇔

ブルノの交通費，宿泊費）1 名，556,070 円 A01（ア）班 
 
・人件費・謝金 

1. 博士研究員の雇用 3 名 11,400,000 円 A02(エ)班 （ナノ構造情報に基づいた機能探索） 
2. 博士研究員の雇用 1 名 4,814,000 円 A03(ク)班  （ナノ構造情報に基づいた新しい固体ｲｵﾆｸｽ材料の

創出） 

3. 博士研究員の雇用 1 名 4,099,589 円 A02(カ)班  （原子層制御による新しい材料機能探索） 
4. 研究支援員の雇用 1 名 3,300,540 円 A03(ケ)班  （規整ナノ反応場の構築と新しい触媒機能の創出）
 
・その他 

1. 電子顕微鏡室防音工事 3,996,000 円 A01(イ)班（既存設備の空間分解能安定性向上のため） 
2. 共用設備（TEM, X 線解析装置等）利用料 1,284,200 円 A01(イ)班（結晶構造，微細組織の解析のため） 
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【平成２８年度】 

・旅費 

1. Microscopy and Microanalysis 2016（米国 コロンバス）に参加，成果発表した．（東京⇔コロンバスの交通費，

宿泊費） 4 名， 1,486,316 円 A01(イ)班 
2. Materials Research Society Fall Meeting（米国，ボストン）に参加，成果発表した．（つくば⇔ボストンの交通

費，宿泊費） 4 名， 1,200,000 円 A02(オ)班 
 
・人件費・謝金 

1. 博士研究員の雇用 2 名 7,600,000 円 A02(エ)班 （ナノ構造情報に基づいた機能探索） 
2. 事務支援員の雇用 1 名 3,870,000 円 A03(ク)班  （ナノ構造情報に基づいた新しい固体ｲｵﾆｸｽ材料の創

出） 
3. 研究支援員の雇用 1 名 3,285,052 円 A03(ケ)班 （規整ナノ反応場の構築と新しい触媒機能の創出）
 
・その他 

1. 計算機クラスター電気料金 1,680,000 円 A02(エ)班（第一原理計算および機械学習実行のため） 
2. ソフトウェア開発作業費用 1,053,000 円 A01（ア）班（計算データ処理プログラム開発補助のため） 
 
【平成２９年度】 

・旅費 

1. 12th Pacific Rim Conference on Ceramic and Glass Technology (米国 ワイコロワ)に参加，成果発表した．（東

京⇔ワイコロワの交通費，宿泊費） 3 名 839,508 円 A01(イ)班 
2. Materials Research Society Fall Meeting（米国，ボストン）に参加，成果発表した．（つくば⇔ボストンの交通

費，宿泊費） 1 名， 450,000 円 A02(オ)班 
3. Microscopy and Microanalysis 2017 (米国 セントルイス)に参加，成果発表した．（東京⇔セントルイスの交通

費，宿泊費） 1 名 420,220 円 A01(イ)班 
 
・人件費・謝金 

1. 研究支援員の雇用 1 名 2,696,959 円 A03(ケ)班 （規整ナノ反応場の構築と新しい触媒機能の創出）

2. 博士研究員の雇用 1 名 2,020,000 円 A02(エ)班 （ナノ構造情報に基づいた機能探索） 
3. リサーチアシスタントの雇用 5 名 1,251,000 円 A03(ク)班 （ナノ構造情報に基づいた新しい固体ｲｵﾆｸｽ材

料の創出） 
 
・その他 

1. 共用設備（TEM, X 線解析装置等）利用料 2,770,400 円 A01(イ)班（結晶構造，微細組織の解析のため） 
2. SIMS 分析 4 回 885,600 円  A03(キ)班（酸素原子の空間分布評価のため） 

 

（３）最終年度（平成２９年度）の研究費の繰越しを行った計画研究がある場合は、その内容を記述してくだ

さい。 
 

該当なし 
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10．研究計画に参画した若手研究者の成長の状況（１ページ以内） 

研究領域内での若手研究者育成の取組及び参画した若手研究者（※）の研究終了後の動向等を記述してください。 

※研究代表者・研究分担者・連携研究者・研究協力者として参画した若手研究者を指します。 

若手研究者による異分野融合のための研究会開催 

情報学分野と材料科学分野で，研究目標や専門用語を共有したうえで，高度な融合研究に発展させるた

めに，領域代表者を中心として若手研究者によるタスクフォースを形成して，月一回以上の会合を開催し

た．その結果，多くの融合研究が生まれただけでなく，情報学の専門家の補助なしに材料科学と情報学を

融合した研究を推進できる人材を輩出することに成功した．領域研究終了後も，会合に参加していた若手

研究者が中心となり，情報分野と材料科学分野の融合研究を行うべく，月一回以上の会合を開催している．

大学院生および若手研究者が主催する「若手の会」開催と若手ネットワーク構築 

大学院生および若手研究者同士の連携を促すための活動として，大学院生が主催する研究発表会「若手

の会」を毎年夏に開催した．泊まりこみで深夜までポスターセッションを行って徹底的に議論を戦わすも

のであり，大学院生の自立心の強化や，健全な競争心を刺激することに大いに役立った．これにより，大

学，研究分野の垣根を越えた若手のネットワークが構築され，大学院生の場合は，卒業した後までネット

ワークが機能している．若手の会は年 1 回であるが，このようなネットワークが構築されて相互理解が進

んだことで，国内・国外の諸学会において，若手研究者による分野横断的な討論が活性化した． 

大学院生および若手研究者の領域内他班での長期滞在プログラム 

領域間で共同研究を実施するだけでなく，研究の着眼点や方法論における異文化を経験するために，総

括班主導で 1 年程度の大学院生および若手研究者の領域内他班への長期滞在プログラムを 4 件実施した．

具体的には A03(ク)の研究協力者である東京工業大学の大学院生（堀）が A02(エ)の京都大学に 1 年間，

A02(エ) の研究協力者である京都大学の大学院生とポスドク 3 名（村田，片山，設樂）が，それぞれ A02(オ)，

A02(カ)，A03(キ)に 1 年間滞在し，研究の複合的な着眼点や方法論を習得した． 

大学院生および若手研究者の海外留学 

H26 年 7 月には A02(エ)の協力研究者であった博士課程大学院生 2 人（設樂，炭谷）が，材料情報学分

野の世界的権威である米国 Iowa 州立大学の Rajan 教授のもとに 1 か月間の短期海外留学した．また国際

活動支援班の活動の一環として，H29 年 4 月より，特定助教 1 人（池田）を独国マックスプランク研究

所 Neugebauer 教授のもとに１年間派遣した．これを契機に本領域との国際共同研究が開始し，本領域に

おける成果の１つとなった．[Y. Ikeda et al. npj Comput. Mater. 4, 7 (2018)] 

若手研究者および大学院生のキャリアアップおよび受賞 

本領域研究実施中に多数の若手研究者がキャリアアップした．博士課程大学院生から博士研究員への昇

任 4 件，助教への昇任 11 件，講師への昇任 2 件，准教授への昇任 9 件，教授への昇任が 4 件あった．こ

れらの大多数が，新たな職位において，現在も本領域研究の新展開を目指した研究を実施している．また，

材料インフォマティクス関連の JST 事業においても，CREST2 名，さきがけ 8 名が研究代表者として活

躍しており，情報分野と材料科学分野の融合研究が定着していると言える．さらに，若手研究者および大

学院生が国内外において高い評価を受けており，合計 47 件の賞を受賞した． 

【以下、非公開部分】 

代表的なキャリアアップおよび受賞は，以下の通りである． 

A01(ア) 分担者 豊浦 和明 
名古屋大学助教から京都大学准教授，第 24 回日本金属学会奨励賞，日本セラ

ミックス協会 国際交流奨励賞 21 世紀記念個人冠賞井関賞（H28） 

A01(イ) 分担者 佐藤 幸生 
東京大学助教から九州大学准教授 
第 67 回日本セラミックス協会進歩賞（H25） 

A01(イ) 分担者 藤平 哲也 東京大学助教から大阪大学准教授 
A01(イ) 分担者 栃木 栄太 第 24 回日本金属学会奨励賞(H26) 
A01(イ) 分担者 石川 亮 第 25 回日本金属学会奨励賞(H27)，Albert Crewe Award（H28） 
A01(ウ) 分担者 巽 一厳 日本顕微鏡学会奨励賞（H26） 
A02(エ) 連携者 世古 敦人 京都大学助教から京都大学准教授，本多記念研究奨励賞（H28） 
A02(エ) 連携者 林 博之 京都大学特定助教から京都大学助教 
A02(エ) 協力者 高橋 亮 京都大学博士研究員から東京工業大学助教 
A02(エ) 協力者 横井 達矢 大阪大学博士課程学生から名古屋大学助教 
A02(カ) 分担者 村田 秀信 物質材料研究機構博士研究員から大阪府立大学助教 

A02(コ) 連携者 片瀬 貴義 
北海道大学助教から東京工業大学准教授 
日本セラミックス協会賞進歩賞（H28） 
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11．総括班評価者による評価（２ページ以内） 

総括班評価者による評価体制や研究領域に対する評価コメントを記述してください。 

(1) 総括班の評価体制 

評価委員は総括班会議および全体会議に出席し，計画研究・公募研究の研究内容の聴取による研究進捗

状況の評価を行い，領域代表者，計画研究代表者のみならず個々の領域内研究者に評価結果をフィードバ

ックした．さらに領域内での共同研究の状況や総括班の活動状況を逐次チェックし，領域全体の研究運営

に関する評価と指導を行った． 

(2) 評価委員による評価コメント 

足立 裕彦（京都大学・名誉教授） 

 領域代表者の強いリーダーシップの下，情報科学との融合による新しい材料科学の展開を目指した研究

開発・領域運営がなされた．世界トップクラスの最先端電子顕微鏡技術を駆使し，高精度な第一原理計算

を始めとする最先端計算科学を連携させた研究を行い，従来の材料研究からは想像もできないぐらいの詳

細なナノ構造情報を得ている．さらに，本領域研究で取り組んできた情報科学との融合を実現する手法や

方法論の開発も行われ，計算科学の新しい側面を切り開いた．その結果，数多くの Nature，Science 級の

研究成果が生み出され，その学術的価値の大きさはいうまでもない．さらに，基礎的学理にとどまらず，

材料応用への取り組みも精力的に進めている．高温で使われるセラミックス材料や生体材料，固体イオニ

クス材料，触媒材料などいくつかの異なる分野への適用応用にも挑み，具体的な研究開発成果も出ている．

これは，この新学術領域研究で得られたナノ構造情報に基づく材料開発原理が，材料分野を問わない普遍

的なものであることを示している． 

 また，若手研究者の成長にも目を見張るものがある．本領域で多くの成果を挙げた研究者が，大学・研

究所に採用され，次世代の材料科学を担う研究者として活躍してくれるものと確信している．若手育成の

みならず，有機的な連携研究や共同研究を進めるべく，若手～中堅の研究者が頭を捻り，積極的な姿勢で

領域運営に取り組んでいた．この経験は，この領域に参画していた研究者コミュニィティによる次の展開

を目指す際の大きな財産となるであろう． 

佐久間 健人（東京大学・名誉教授，高知工科大学・前学長） 

 本領域研究は，最先端の電子顕微鏡や第一原理計算に関わる有力な研究者が結集し，ナノ構造に基づい

た材料科学の新展開を目指したものである．とりわけ本領域の特徴は，情報学の手法を融合させた新しい

ナノ材料科学の展開という点にある．材料探索や構造探索を効率的に行うための新しい手法に取り組み，

そこで得られた研究成果は高いインパクトをもち，材料科学の成果として卓越している．これらの成果に

よるナノ材料科学およびその研究手法は，いまや材料科学研究のスタンダードとなったといって過言では

ない．その先駆者たる領域代表者を始めとする領域内研究者には，引き続き世界最高水準の研究を続けて

いただき，世界をけん引していただきたい． 

 領域内運営という点では，情報班やタスクフォース，各センターの設置など，研究の効率化・加速化

を目指した努力・工夫が見られ，大いに評価したい．その結果，700 報を超える発表論文に大きな貢献を

しているのであろう．今年 2月に英文出版した解説書がすでに世界中から 2万件を超えるダウンロードを

得ているということも，この領域研究への世界的な注目度の高さを示している． 

若手研究者の育成という点においても，研究期間中に，多数の学生や博士研究者が優れた研究機関にス

テップアップしていることは特筆に値する．これは，本研究領域の研究アクティビティの高さを示してい

るが，領域外の材料科学に関わる他機関や大学の若手研究者にも大いなる刺激を与えているであろう．以

上の研究成果や若手の成長が，今後の材料科学の発展を支えて，我が国の国際的な競争力向上にもつなが

ることを期待する． 
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森 博太郎（大阪大学・特任教授，大阪大学・名誉教授） 

 電子顕微鏡やプローブ顕微鏡などの最先端ナノ計測技術はナノテクノロジーを基盤的に支える重要な

解析手法である．本領域ではこれをさらに深化させ，単に空間分解能を上げるのみならず，原子レベルで

の組成情報や３次元情報の取得までをも可能とする取り組みに挑戦し，それに成功している. この意味に

おいて，ナノ構造解析のフロンティアを大きく前進させたといえる．さらに，第一原理計算を始めとする

最先端の理論計算技術を連携させることで，世界トップレベルでの材料研究を推進している． 

 本領域における新たな試みは，材料科学研究のなかに情報学の考え方を横串として導入するという革新

的なものである．情報学分野の研究者を領域にとりこみ，領域内連携研究を活発に行うことで，情報学と

材料科学の融合に取り組んだ．その結果，本領域が開始した時点と比べると数段高いレベルの融合を達成

している.これは領域代表者のリーダーシップによるところが大きい．本領域は，世界的に見ても，この

ような新しい展開が実践できる数少ない研究組織の一つであることは論を俟たない． 

 新学術領域研究は，単一の研究室では達成困難な「新学術」の創出を多様な研究室間での有機的な連携

により達成することに最大の意義がある．本領域では，数多くの研究室間にわたる， 理論計算と実験さ

らに情報学との緊密な相互連携が図られ，それによって幾多の優れた成果が挙げられている．よって，新

学術領域として十分な達成度に至っていると判断できる． 

 

高野 幹夫（京都大学・名誉教授） 

 巨視的な材料特性が，局所的な界面や格子欠陥に大きく左右されることがよくある．その機構を電子・

原子レベルで解析し，それを新材料開発や材料設計の高精度化に活かすことができれば素晴らしい．本領

域研究は，ナノ計測，理論計算，薄膜作製や高圧合成，各種材料応用分野の有能な研究者で構成されてお

り，当初より大きな期待感をもって評価を務めた．加えて，ナノ材料科学と情報学を融合して材料開発と

設計の精度と速度を上げるという未踏領域への挑戦が目標の１つとして掲げられ，領域代表者を始めとし

て研究者たちのたゆまぬ努力が重ねられた．その甲斐あって，界面数原子層の構造が巨視的特性を左右す

る新たな研究例や，高イオン伝導体候補物質の提示と検証などの非常に興味深い成果が多数得られてお

り，大いに評価したい．これらの成果を挙げた研究者は 30 代半～40 代の世代であるため，この領域に参

画した経験をもとに，次の材料分野を担うべくさらに邁進していただきたい． 

 

樋口 知之（統計数理研究所・所長） 

 本領域の，材料科学研究のなかに情報学の手法を導入し，新しい分野を確立しようという試みは革新的

で挑戦的である．そこで，総括班主導により形成した若手研究者によるタスクフォースを起点とし，領域

内の連携研究を通じて，情報学的方法論をいかに材料科学の課題に適用するかについて，材料科学と情報

学との研究者の間で多くの議論が重ねられた．その結果得られた方法論や開発手法は独創的なもので，セ

ラミックス粒界構造の高効率探索，第一原理計算とベイズ最適化によるイオン伝導経路の高効率探索，推

薦システムによる新規無機化合物の探索，材料科学者をサポートする機械学習ソフトウェアの開発など，

多くの方法論や手法が開発されている．さらに，それらによって得られた融合研究の成果は数多くの高イ

ンパクトの学術雑誌に発表されている．この５年間における進歩は驚くべきものであり，情報学分野の研

究者にも大きな刺激を与えている． 

 本領域研究はここで終了となるが，ここで取り組んだ材料科学と情報学の融合手法の開発が引き続き発

展することを期待している．そのためには，ここに参画している研究者たちが主導的立場にあると考えら

れるので，この融合分野をさらに展開していただきたい． 
 

 


