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研究成果の概要（和文）： 

 材料の界面・表面・転位などに局在する異種元素はしばしば材料全体の特性を大きく変える
役割を果たす．我々はこのような元素を「機能元素」と位置づけ，その存在位置・存在状態を
原子・電子スケールで理解することを主目的とした．本計画班では特に最先端の電子顕微鏡法
技術を中心とした粒界・界面・転位等の構造解析により界面機能元素の役割を明らかにするこ
と，その知見を材料設計に展開することを行ってきた． 

 
研究成果の概要（英文）： 
 In the vicinity of the lattice defects such as interface, grain boundary, surface, and 

dislocation, dopants or impurities are often segregated, and they change the macroscopic 

properties of the materials drastically. We call these dopants “function providing elements”. 

The purpose of this study is to reveal the atomic and electronic structures around “function 

providing elements” by combining advanced transmission electron microscopy and first 

principles calculations, to understand their role on the properties quantitatively and to 

obtain the guideline to design new functional materials.  
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１．研究開始当初の背景 

現代の高度技術社会はエネルギー問題、安
心安全の確保、環境保全、情報伝達などの分
野を問わず、常に高性能、高機能な新素材の
開発とともに発展してきた。人間社会がさら
に高度化、複雑化するに伴い、材料の高性能
化、高機能化、精緻化、高信頼性に対する要
求は益々高くなり、これに応えることのでき

る革新的な材料の創出が切望されている。し
かし、現在、新規材料開発は広い意味での閉
塞状態に陥っている。これは、従来の材料開
発の多くが経験とノウハウに基づいて行わ
れてきたことに起因しており、次世代の材料
創出の手法としてはもはや限界がきている
ことを示唆している。また、これまでの新た
な材料の開発もその多くが偶発的な発見・発
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明に頼らざるを得なかったことも否めない。
この状況を打破するためには、材料機能を決
定している普遍的原理を解き明かし、それに
基づいた合理的な材料設計・開発を進めるこ
とが唯一の方策となる。 

本領域研究は、このような問題意識と動機
のもと、粒界や界面，表面などの格子不整合
領域に偏在し、材料物性に決定的な影響をあ
たえるドーパント、すなわち「機能元素」の
役割を定量的に理解することで材料設計指
針を確立することを目的として立案された。 
 

２．研究の目的 

本研究領域は、格子不整合領域におけるナ
ノ機能元素の材料機能発現メカニズムを明
らかにし、材料設計・創出に応用する基礎・
基盤を確立することを全体目的としている。
ナノ機能元素は、通常材料内部・表面におけ
る局所的な領域に偏析するため、その実験的
検証にはサブナノレベルの高精度な構造解
析技術が必要不可欠である。そこで、本計画
研究では、高分解能透過型電子顕微鏡法
(HRTEM)、走査型透過電子顕微鏡法(STEM)

などの最新電子顕微鏡技術を駆使し、ナノ機
能元素の構造を原子・電子のスケールから実
験的に検証し、機能発現の本質を明らかにす
ることを目的としている。特に、STEM法の
近年の進展は目覚しく、材料内部におけるド
ーパント位置を単原子レベルで決定できる
までに洗練されつつある。本研究班では、こ
のような最新局所解析ツールを積極的応用
し、サブナノ領域の物性、機能特性発現機構
及びこれらの制御因子の抽出を行い、本領域
の理論、プロセス各班との綿密な連携の下に
研究を展開し、機能元素のナノ材料科学の学
理を構築することを最終目標としている。 

 

３．研究の方法 

ナノ機能元素を原子・電子レベルで定量的
に解析する基礎手法を確立し、バイクリスタ
ルによるモデル材料、他の研究班で作製され
た機能元素構造等の微構造解析を進める。具
体的には HRTEM、STEM などの最新電子顕
微鏡技術と、電子エネルギー損失分光法
(EELS)、エネルギー分散型 X線分光法(EDS)

などを併用する。本研究班の研究手法を以下
に列挙する。 

1. 超高分解能 STEM、HRTEM を用いた局所原

子・電子構造評価 

STEM、HRTEMを超高分解能かつ高感度化

し、ナノ機能元素の原子・電子構造を決定

する手法を確立する。そのために、電子プ

ローブをサブ Å サイズに絞り込むことを可

能にする収差補正装置を備えた STEM 装置

を用いる。さらに軽元素可視化のために新

規に開発した環状明視野STEM法を用いる。 

2. 第一原理・半経験的理論計算によるサブ

ナノ構造評価 

STEM等で決定された原子・電子構造を基

に、計算機内でナノ機能元素の構造を構築

し、機能特性発現等の起源について理論的

に解析する。そのために高速並列計算機を

用いてナノ機能元素の化学結合状態を定量

的に解析する。 

3. STEMによる局所点欠陥、局所ひずみ解析 

ナノ機能元素を多角的に解析する上で、

局所点欠陥、ひずみの情報は非常に重要で

ある。そこで、独自開発した STEM の高角

度環状暗視野検出器を高度に制御する手法

を応用し、局所点欠陥及びひずみの解析を

行う。そのために検出器を高感度化し、超

高感度高角度環状暗視野検出装置を用いた

観察を行う． 

 
４．研究成果 
本研究班の年度毎の主な研究成果は以下

のようになっている． 
2007～2009 年度においてはドーパント可視
化法を共通試料の TiO2と Al2O3に適用し、表
面原子構造の完全決定(図 1:Science 2008)
に成功するとともに、結晶粒界に偏析した機
能元素の三次元原子配列を解明することに
成功した（図 2:Nature Mater. 2009）。 

 
図 1 TiO2(110)面の表面構造, Science 2008 

 

 

図 2:界面機能元素の単原子可視化 , Nature 

Mater. 2009 

 
さらに、A02班、A03班と連携して金／チタ
ニア触媒界面の原子・電子構造を解析し、触
媒機能が発現するメカニズムを解明するこ
とにも成功した（図 3 Phys. Rev. Lett. 2009）。 



 

 

 

図 3：Au/TiO2界面における機能発現機構の解
明，Phys. Rev. Lett. 2009 

 
また 2010～2012 年には新規な軽元素可視化
法を開発し、格子不整合領域の酸素原子配列
を明らかにするとともに(Nano Lett. 2010)、
世界に先駆けて Li 原子と水素原子の可視化
に成功した（図 4 Angew. Chem. 2010, APEX 
2010, Nat. Mater. 2011，APL2011）。 

 
図 4：水素の可視化，Nature Mater. 2011, 

APEX 2010 

 
また，A03 公募班との連携より，ぺロブス

カイトの界面機能元素を制御することで絶
縁体中の界面で伝導性が発現することを見
出し(Nature Comm.2010)、さらに粒界におい
て機能元素同士が相互作用して形成される
超構造の原子構造と形成メカニズムを明ら
かにした（図 5 Nature 2011）． 

 

図 5：粒界超構造の可視化，Nature 2011 
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