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はしがき 
水素原子が固体表面を高速に拡散する『水素スピルオーバー』現象の原理原則はいまだブラ
ックボックスである。本研究領域では、スピルオーバーにより生成した活性水素種を使いこ
なすための制御因子を正しく理解し、またその画期的な活用法を提案することを第一の目的
とした。一方で、『水素の量子トンネル効果』が、化学反応を制御できる可能性を秘めた新し
い反応パラダイムとして近年注目されている。物質を粒子として扱う古典力学では、アレニ
ウスの式に従い熱を加えれば反応が加速するが、熱力学とは関係なく量子トンネル効果によ
ってポテンシャル障壁を透過して化学反応が進む場合がある。本研究領域では、水素スピル
オーバー現象におけると量子トンネル効果の関与を検証し、従来の速度論的・熱力学的概念
を覆す新たな反応制御のパラダイムとして利用するための学理(表面水素工学)構築を目指す
ことを第二の目的とした。目的達成のため、材料化学、触媒化学、電気化学、表面科学、理論
計算分野を索引する次世代が、新材料合成、新機能発現、新原理の創出をターゲットに連携
した。 
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28. [A04 班 ] Takashi U. Ito, 「 Positive Muons in SrTiO3: Electronic Structure of the 

Hydrogen-Like Defects and Their Potential Use in Depth-Resolved Detection of Oxygen 
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研究成果 
A01 班（材料化学）は、還元力の強いスピルオーバー水素を動力とした特殊合金ナノ粒子合
成技術を確立した。さらに、スピルオーバーの支配因子を、TPR や in situ FT-IR を用いた
H/D 交換反において定性的に評した。A02 班（触媒化学）は、固体材料 有機分子 金属錯体
を触媒活性点として精密に制御集積させ、水素スピルオーバー現象の特長を最大限引き出し
た触媒反システムを開発した。A03 班（電気化学）は、プロトン/電子(H+/e-)、またはヒド
リド/電子(H-/e-)の混合伝導性を示す新材料を設計開発した。A04 班（表面科学）は、水素様
素粒子であるミュオンをプローブとする触媒反応オペランドミュオンスピン回転・緩和・共
鳴法（μSR 法）を利用し、水素拡散のダイナミクスを観察した。A05 班（理論化学）は、電
荷密度の等密度面の凹凸をもとに、H 拡散を自動判定する手法を開発し、スピルオーバーメ
カニズムの理論的・系統的理解をサポートした。 


