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研究成果の概要（和文）：高度な実験環境を整え、放射光利用申請や解析を支援して構成員の研究と連携を活性
化し、多くの成果報告会やシンポジウム、アウトリーチ活動、サイトビジットなどを行うことにより、領域内の
相互理解が進み、数多くの共同研究や融合研究が進んだ。領域の成果をまとめた英文雑誌の特集号、日本語と英
語の教科書の出版により、知識を世界へ普及した。春の学校やポスター賞の授与、国際会議の旅費の補助を行っ
て多くの若手を育成した。これらは日本語と英語の領域ホームページとNews Letterの発行によって広く社会に
発信した。その結果、日本の誇る先端材料の機能発現に重要な孤立活性原子周りの原子配列の科学を創設するこ
とができた。

研究成果の概要（英文）：By preparing a high-level experimental environment, and supporting 
application and analysis of synchrotron research, we activated the research and collaboration among 
members. By conducting many results briefing sessions, symposia, outreach activities, site visits, 
etc., we enhanced mutual understanding and many collaborations in fusion area. Our advanced 
knowledge was spread to the world through the special issue of English magazines and the publication
 of Japanese and English textbooks. We have fostered many young scientists by giving spring school 
and poster awards and subsidizing travel expenses for international conferences. These were widely 
spread through the issuance of Japanese and English domain homepages and News Letter. As a result, 
we were able to create the science of atomic arrangement around isolated active atoms, which is 
important for the functional advanced materials in Japan.
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研究成果の学術的意義や社会的意義
日本の産業の強みである先端機能材料は、種々の元素を添加して高機能化したものが多い。太陽電池や触媒・た
んぱく質における重要な反応は、活性中心の一つの原子が司っている。これらの活性中心の原子がどのようにし
て高機能を発現しているかを知ることが、今後の産業の発展に本質的であるが、これらの原子は孤立しているた
めに通常のX線構造解析の手法が使えない。本領域では、我が国が開発した3D原子イメージング法を適用するこ
とによって、これらの活性中心原子の役割を初めて解明することに成功した。これにより、産業界に貴重な知見
を供給したとともに、新しい「局所機能構造科学」を創設することができた。



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９（共通） 
１．研究開始当初の背景 

局所的な「活性サイト」が、先端機能発現の重要な役割を担っているが、並進対称構造を持
たないためにＸ線回折などで構造解析ができず、計測根拠を持って探究する学理が存在しなか
った。例えば、半導体産業の「米」であるシリコンでさえ、ボロンやヒ素といったドーパント
の局所構造を観測せず、活性サイトの構造が正確に把握されないまま、計測根拠なく旧態依然
の錬金術的材料開発で進められていた。このような根本問題に多くの材料科学研究者達が直面
しているが、この根本的なニーズに正面から果敢に取り組むことの出来る次世代計測科学を包
括する学術領域がこれまで全く存在しなかった。しかしながら、高度なドープ技術などを駆使
する先端材料分野における熾烈な国際競争を勝ち抜くためには、ドーパント・界面構造・ナノ
構造体等の活性サイトの正確な３Ｄ構造評価に基づく物質デザインが必要不可欠となる。 

幸い日本では、物性を支配する局在構造を選択的に狙い、三次元原子配列を正確に決定でき
る３Ｄ原子イメージング技術がいくつかのグループで開発されて基盤技術が整っていた。新学
術領域研究で組織的に推進することによって、この分野を強力に進め、材料科学や生命科学か
らのニーズに応えて産業界に貢献するとともに、３Ｄ活性サイトを深く探究する学術領域を切
り拓く時期が来ていた。 

 
２．研究の目的 

本領域「３Ｄ活性サイト科学」では、触媒、
太陽電池、スピントロニクス材料、そしてタ
ンパク質分子等、極めて幅広い試料対象にお
いて、「活性サイト原子」がどのように周辺
原子と協調し、３次元的に機能を発現してい
るのかを、日本で開発された３Ｄ原子イメー
ジング技術で解明する。その結果を基にして、
計測根拠のある新たな「局所構造物性科学」
という学理と新規デバイス創出の道筋を切
り拓くことを目的とした。 

 
３．研究の方法 

図１に領域組織と研究の流れを示す。試料
班(A01)は、比較的取り組みやすい
無機物質から、チャレンジングなバ
イオ試料までの高度な試料を準備
する。測定班(A02)は、３Ｄ原子イ
メージング技術によって孤立活性
原子周りの原子配列を計測する。理
論班（A03）は、その計測根拠に基
づき、第一原理計算を駆使して孤立
活性サイトの機能解明を行う。応用
班(A04)は得られた知見を統合し、
新たな革新材料に対する提言を行
う。 

総括班は、これら計画班と公募班
の活動が連携して組織的に推進で
きるように統括するとともに、共通
の大型装置の建設と整備を行い、円
滑な利用を図った。更に海外研究者
との交流や海外施設利用も含む共
同研究も行うこととした。我々が率先して、欧米だけでなくアジアを含む海外での主導的な役
割を果たし、国際的研究コミュニティの形成をも目指した。また、「３Ｄ活性サイト科学」分野
を大きく広げ、この技術を産業界とも連携し広く普及を目指した。このようにして、学術領域
としての成果を海外や国内外の産業界へ発信することにより、国際的存在感を確固たるものに
し、日本の科学技術の大幅な向上・強化を行う世界拠点 Center for 3D active site science を
形成することとした。図２のような組織を作って、総括班評価者と学術調査官の助言を得なが
ら活動した。 
(1) 「研究戦略策定」担当は、領域内の相互理解を進めて共同研究や融合研究を助長するよう

に、領域全体の研究方針・運営の決定を行い、毎年 2 回の成果報告会、サイトビジット、
アウトリーチ活動などの企画運営を行った。 

(2) 「大型実験施設コーディネート」担当は、共通な実験施設である放射光施設に高度な実験
環境を整えて共通実験プラットフォームを構築し、SPring-8 内の領域拠点室を利用して、
課題申請など利用者支援を行った。 

(3) 「若手育成」担当は、若手の育成・教育・支援を目的として、「春の学校」、チュートリア
ルの開催、公募班キックオフミーティングの開催、成果報告会や公開ワークショップなど

 

図 1  領域組織と研究計画の流れ 

総括：大門 寛
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図 2  総括班組織 



におけるポスター賞（賞状と副賞として国際会議参加補助）の授与などを行った。 
(4) 「広報活動」担当は日本語と英語の公式ホームページ 

（http://www.3d-activesite.jp/home）を運用し、News Letter の発行を行った。 
(5) 「国際活動支援」担当は海外拠点活動、国際共同研究、国際会議開催を行った。 

 
４．研究成果 

領域研究の成果としては、当初の目標であった半導体中のドーパントの価数選択ホログラフ
ィーに成功した他、触媒、有機デバイス、さらには困難が予想されたたんぱく質についてもデ
ータが得られたなど、予想以上の成果が多数得られている。具体的な研究成果については、各
計画班の成果報告書を参照していただくこととして、ここでは総括班の果たした役割とその成
果について述べる。 

(1)総括班会議（計 35 回） 

 審査結果の所見には「大規模な研究組織であるために総括班の果たす役割の重要性と領域代

表者のリーダーシップ」について求められていた。この指摘に従い、総括班においては組織運

営を強化するために、計画研究代表者・総括班の各担当の長からは、３ヶ月に一回の報告書の

提出を義務づけた。この報告書を元に、総括班会議で重点研究項目や改善が必要な研究テーマ

に対して議論を行った。但し、３ヶ月の報告書について

は「負担にならぬように」という指摘が中間評価にあり、

十分役割を果たしたと判断したため４年目以降は中止し

た。 

(2)成果報告会（計 9回） 
第 1 回：2015 年 3 月 国際高等研、第 2 回：2015 年 9

月 KEK、第 3 回：2016 年 3 月名工大、第 4 回：2016 年 9
月 阪大、第 5回：2017年 3 月 伊豆山、第 6 回：2017 年
10 月 MAX IV、第 7 回：2018 年 3 月広島市大、第 8 回：
2018年 10月茨城大、第 9回：2019年 3月奈良先端大。   

第 6 回は海外拠点の下準備としてスウェーデンで行
った。 

(3)国内・国際ワークショップの開催 
次のようなワークショップを開催した。国際ワーク

ショップにおいては、国際活動支援班と協力し、国際
アドバイザーの方にも来ていただいた。 
⚫ 2014 年 11 月 21 日-22 日 公開ワークショップ、

CIVI研修センター新大阪東 
⚫ 2015 年 4 月 26 日-30 日 国際ワークショップ、

Bad Honnef, Germany 
⚫ 2016年 7月 1日 国際会議 VUVX-2016のサテライトワークショップ、チューリヒ 
⚫ 2016 年 12 月 20 日- 21 日 東京大

学物性研究所短期研究会を、他の領
域「原子層科学」と共催。 

⚫ 2017 年 10 月 2 日- 3 日 スウェー
デン日本合同ワークショップ Lund 
University and MAX IV in Lund, 
Sweden  

⚫ 2018 年 10 月 4 日～6 日 国際会議
(TASPEC（広島大学）を共催。 

⚫ 2019 年 2 月 4 日 国際ワークショッ
プ”Symposium on 3D Active-site 
Science in London”をロンドンの
駐英日本大使館で開催。 

⚫ 他学会中の主催シンポジウム（計 9
回） 

日本物理学会（2015 年)、マイクロ

ビームアナリシス 141 委員会 （2015

年）、日本生物物理学会（2015 年、

2016 年、2017 年）、Atomic Level 

Characterization (2015 年、 2017

年) 、日本放射光学会（2016 年）、

応用物理学会（2018 年） 

 
図 3 第 2回成果報告会 

 

 

図 5 ロンドン駐英日本大使館国際ワークショッ

プ。(上)集合写真、（下左）鶴岡公二駐英特命全権

大使に領域の英語の教科書を謹呈した。 

 

図 4 「原子層科学」と共催し
た物性研短期研究会 

http://www.3d-activesite.jp/home


⚫ 物性科学領域横断研究会の共催・主催 

物性科学の新学術グループが毎年８グループくらい

集まって領域横断研究会を開催しているが、我々は 2

年度から毎年参加して共催し、2018年度は主催した。 

(4)サイトビジット（計 9回、11か所） 
相互理解を深め、領域内の意思統一を図るためのサイト

ビジットについては、合計 9 回企画し、領域代表者立ち合
いの下、グループ個別に連携研究の強化についてきめ細か
く指導を行った。 

⚫ 2015年（筑波大学、大阪大学豊中キャンパス、吹田

キャンパス、名城大学、岡山大学） 

⚫ 2016年（首都大学東京、東京工業大学、九州

大学）  

⚫ 2018年（広島市立大学、奈良先端科学技術大
学院大学、J-PARC） 

(5)領域拠点形成 
大型放射光施設の円滑な利用の促進と、構成員の研
究支援、情報発信などを効率的に行うための拠点を
図 7のように 3 か所開設した。 

⚫ 2014年 09月 03日 領域事務所を奈良先端科

学技術大学院大学に開設 

⚫ 2015 年 03 月 02 日 領域拠点室を SPring-8

に開設 

⚫ 2018 年 08 月海外拠点の足掛かりとして、本
領域の卒業生（橋本由介氏）をポスドク研究
員として MAX IV に派遣、班員が共同研究に行
っている。 

(6)プラットフォーム創設 
SPring-8等の大型施設における領域メンバーの研究に

資するために、実験プラットフォームを総括班で整備し
た。既存設備である 2 次元表示型の光電子アナライザー
DIANA(Display-type ANAlyzer)での嫌気性サンプルを含
む多様な測定に対応するため、グローブボックス（図 8）
や UHV スーツケースなど、大気にさらさずにサンプルを
測定装置に持ち込める設備を導入した。また、より高分
解能測定を目指し、高分解能光電子分析器 DA30や、阻止
電位型電子分析器 RFAや、新しい分析器 PESCATORA、DELMA
の整備も進めた。また、低温測定用のクライオスタット
なども導入した。蛍光 X線ホログラフィーの装置を､常駐
に近い形で整備した。また、高効率の検出器も整備し、測定時間の短縮の他、データの質も格
段に改善した。この装置は、マイクロビームを用いた微小領域測定にも有用である。 

(7)ビームタイの確保 
大型放射光実験施設における実験については、安

定したビームタイの確保が重要な案件であった。総
括班内の大型施設コーディネートが具体策を練り、3
年間有効な SPring-8の長期利用課題(年間約 26日の
ビームタイム)を A02 林が獲得し、3 年間有効な
Photon Factory の S課題(年間約 37日のビームタイ
ム)を A02 若林が獲得した。SPring-8 においては、
成果公開優先課題(8時間あたり 131千円 )について
も、総括班予算で年間 10日程取得し、ビームタイム
の確保に努めた。一般課題については、公募班も含
め過去 5 年間に SPring-8 に 292 件の申請を行い、
221 件が採択された。平均的な採択率が６割程度で
あることを考慮すれば、総括班が主導した提案書作
成 の指導が奏功した結果と考えている。 

 

(11)連携の促進 

 

図 6 サイトビジット大阪大
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図 7 領域拠点 

 

図 8  グローブボックス 
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理論班 渡邊 △ ○
宮﨑 △
水口 ◎ △ ○ △
菅 ◎
三木 ○ ○ ○

福村 野村 山田 佐々木 林 木下 若林 郷原 森川 小林 鷹野 松下 筒井

応用試料班 手法班 理論班

計画研究

公募研究

前期のみ

＋

継続

試料班

手法班

応用班

公募研究

後期のみ

試料班

手法班

応用班

計画研究

試料班

グループ間連携組み合わせ数
◎論文印刷中及び印刷済
○論文準備中及び投稿中
△共同研究実施中

手法班

理論班

 

図 9  連携マトリックス 



図 9 は計画班と公募班の連携をマトリックスにしたものである。非常に多くの連携(129 組)
が実践されていることがわかる。これは総括班の活動によって、100 名を超えるメンバーの相
互理解と連携が大きく進んだことを示している。その中でも、80 組が公募班を含む連携である
が、これは総括班が公募班の研究者に原子ホログラフィーの支援を積極的にした結果であり、
個人では不可能であった研究を、領域が可能にしたことを示している。 

(8)若手育成 
⚫ チュートリアルを含む「春の学校」（図

10）は 2015 年度から毎年行った。 
⚫ 成果報告会や公開ワークショップなど

においてポスター賞を授与し、副賞とし
て国際会議参加補助を行った。 

⚫ 公募班キックオフミーティングは 2015
年度と 2017 年度に行った。 

(9)アウトリーチ活動 
我々の活動を社会に発信・還元し、将来の若

手科学者の数を増やす目的で毎年 2回程度のア
ウトリーチ活動を行った。 

⚫ コンピュテーショナル・マテリアルズ・デザ
イン（CMD）ワークショップ （2015 年から毎年 2
回、大阪大学） 

⚫ ひらめき☆ときめきサイエンス（2015 年、首
都大学東京） 

⚫ サイエンスアゴラ（2015 年、2016 年、2018
年、日本科学未来館） 

⚫ 科学教室（2016 年、大阪市立科学館） 
⚫ 模擬授業（2017 年、福島県立磐城高校、2017 年、茨城県立中央高校、2018 年、茨城
高校） 

⚫ 科学の屋台村（2017年、2018 年、姫路科学館） 
⚫ 市民公開講座（2017年、国立国会図書館関西館 

(10)出版 
若手や新規参入者の啓蒙および本領域の活動の国際発信と学理創成のための出版を行った。 

⚫ 日本語版３D 教科書「機能構造科学入

門」（丸善）2016年 7月 5日出版 

⚫ 英語版３D教科書「3D Local Structure 
and Functionality Design of 
Materials」（丸善, World Scientific）
2019年 2 月出版 

⚫ JPSJ特集号（J. Phys. Soc. Jpn, 87(6) 

(2018)）出版 

 (11)新しい学理の創成とまとめ 
新しい学理としては、まず本領域で研究対象としていた非周期の局所構造の解明が基本にな

る。(1)から(10)までの活動を組織的に進めた結果、領域の期間内で 300を超える試料について
測定がなされ、データベースを作れるだけの解析が進んだことは大きな成果である。それらの
構造は、簡単には予測できなかったものが多く、これは新しい局所構造科学が始まったことを
意味している。局所構造を決めるだけではなく、機能の改変や向上が得られれば社会に役立つ
ことになるが、既にいくつかの予想がされている。例えば、上記の半導体中のドーパントの価
数選択ホログラフィーでは、３種類の構造が得られているが、その中の不活性なものを活性に
するための処方箋が理論班から提案されている。このように、本領域を推進することによって、
局所構造の初めての知識の集積、その理論的解明、およびそれらを基にした機能向上の提案、
という新しい学理を開くことに成功したと言える。このことは、日本の誇る先端材料について、
機能発現の原子レベルでの解明と改良の研究を始めることができたことを意味している。 
 
５．主な発表論文等 

〔雑誌論文〕（総件数 550 件） 

(1) M. Taguchi, F. Matsui, N. Maejima, H. Matsui, H. Daimon, Disorder and mixed valence 
properties of Sr2FeMoO6 studied by photoelectron diffraction and x-ray absorption 
spectroscopy, Surf. Sci. 査読有, 683, 2019, 53-56. DOI: 10.1016/j.susc.2019.02.001 

(2) Y. Hashimoto, M. Taguchi, S. Fukami, H. Momono, T. Matsushita, H. Matsuda, F. Matsui, 
H. Daimon, Site-Sensitive X-ray Photoelectron Spectroscopy of Fe3O4 by Photoelectron 
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Diffraction Surface and Interface Analysis, 査 読 有 , 51, 2019, 115-119. 
DOI:10.1002/sia.6568 

(3) Hiroo Tajiri, Hiroshi Yamazaki, Haruhiko Ohashi, Shunji Goto, Osami Sakata and 
Tetsuya Ishikawa, A Middle Energy-bandwidth X-ray Monochromator for High-flux 
Synchrotron Diffraction: Revisiting Asymmetrically cut Silicon Crystals, Journal 
of Synchrotron Radiation, 査 読 有 , vol. 26,2019, pp. 750-755, DOI: 
10.1107/S1600577519003473 

(4) Daimon H, 3D Atomic Structure Analysis Around Local Active Atoms by Two-Dimensional 
Photoelectron Diffraction and Holography, Multiple Scattering Theory for 
Spectroscopies,  Springer Proceedings in Physics, 査読有, 2018, 204. Pp319-325, 
DOI:10.1007/978-3-319-73811-6_18 

(5) S. Fukami, M. Taguchi, Y. Adachi, K. Watanabe, T. Kinoshita, T. Muro, T. Matsushita,  
F. Matsui, H. Daimon, T. T. Suzuki, Correlation between high gas sensitivity and 
dopant structure in W-doped ZnO, Phys.Rev. Appl. 査読有, 2017, 7, 064029-1-6, 
DOI:10.1103/PhysRevApplied.7.064029 

(6) H. Yoshizawa, H. Toyota, S. Nakamura, M. Yamazaki, N. Uchitomi, Structural and 
ferromagnetic properties of InMnAs thin films including MnAs nanoclusters grown on 
InP substrates, Thin Solid Films, 査 読 有 , 2017, 622,  136-141, 
DOI:10.1016/j.tsf.2016.12.020S.  

〔学会発表〕（総件数 520件） 
(1) 3D Imaging of atomic arrangement around specific atoms using atomic-resolution 

stereography and holography (Plenary), Hiroshi Daimon, 2017 
(2) 3D local structure science of active-site by atomic-resolution stereography and 

holography (基調講演), Hiroshi Daimon, EM-NANO2017, 2017  

〔図書〕（計 10 件） 
(1) Hiroshi Daimon, Yuji C.Sasaki, World Scientific Pub Co Inc, 3D Local Structure and 

Functionality Design of Materials,2019,209 
(2) 若林 裕助, 丸善出版, 構造物性物理とＸ線回折,2017,288 
(3) 大門寛、佐々木裕次, 丸善出版, 機能構造科学入門-３Ｄ活性サイトと物質デザイ

ン,2016,166 
(4) T. Fukumura, Wiley, Spintronics for Next Generation Innovative Devices,2015,280 
(5) K. Hirose, N. Kobayashi, Pan Stanford Publishing, Quantum transport calculations 

for nanosystems,2014,512 
(6) 鷹野 優、他 35 名, 三共出版, 金属錯体の量子・計算化学,2014,540 

〔産業財産権〕 
○出願状況（計 2 件） 
(1) 名称：減速比可変球面収差補正静電レンズ、広角エネルギーアナライザ、及び、二次元電

子分光装置  
発明者：松田博之、大門寛、トス ラスロ  
権利者：同上 
種類：特許 
番号：特願 2018-091020 
出願年：2018年 
国内外の別： 国内 

(2) 名称：阻止電位型エネルギー分析器 
発明者：室隆桂之・松下智裕 
権利者：同上 
種類：特許 
番号：PCT/JP2016/051742 
出願年：2016年 
国内外の別： 国内 

〔その他〕 
(1) ホームページ等  

新学術領域研究「3D活性サイト科学」http://www.3d-activesite.jp/home 
3D Active-Site Science(英語) http://www.en.3d-activesite.jp/ 

(2) ＹｏｕＴｕｂｅ新学術領域研究「3D 活性サイト科学」 
https://www.youtube.com/channel/UChw9VgK5N5Lx7O2hrj6QzBA 
 

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に

ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属されます。 

https://www.youtube.com/channel/UChw9VgK5N5Lx7O2hrj6QzBA
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