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研究組織（令和６年３月末現在。ただし完了した研究課題は完了時現在、補助事業廃止の研究課題は廃止時現在。） 

１ 総括班・総括班以外の計画研究 

研究 

項目[1] 

課題番号 

研究課題名 
研究期間 

研究代表者 

氏名 
所属研究機関・部局・職 

人数

[2] 

X00 

総 

19H05785 

機能コアの材料科学 

令和元年度 

～ 

令和 5 年度 

松永 克志 
名古屋大学・工学研究科・ 

教授 
8 

A01 

計 

19H05786 

機能コアのモデリング 

令和元年度 

～ 

令和 5 年度 

松永 克志 
名古屋大学・工学研究科・ 

教授 
3 

A01 

計 

19H05787 

情報科学による機能コア計算設計 

令和元年度 

～ 

令和 5 年度 

溝口 照康 
東京大学・生産技術研究所・

教授 
4 

A02 

計 

19H05788 

界面機能コア解析 

令和元年度 

～ 

令和 5 年度 

柴田 直哉 
東京大学・工学系研究科・教

授 
7 

A02 

計 

19H05789 

表面機能コア解析 

令和元年度 

～ 

令和 5 年度 

阿部 真之 
大阪大学・基礎工学研究科・

教授 
4 

A03 

計 

19H05790 

高温高圧プロセスによる新材料機

能創出 

令和元年度 

～ 

令和 5 年度 

遊佐 斉 

国立研究開発法人物質・材

料研究機構・ナノアーキテ

クトニクス材料研究センタ

ー・グループリーダー 

4 

A03 

計 

19H05791 

界面制御による高機能薄膜材料創

製 

令和元年度 

～ 

令和 5 年度 

太田 裕道 
北海道大学・電子科学研究

所・教授 
3 

A03 

計 

19H05792 

耐熱・耐環境セラミックスの高機

能化 

令和元年度 

～ 

令和 5 年度 

北岡 諭 

一般財団法人ファインセラ

ミックスセンター・材料技

術研究所・主幹研究員 

3 

A03 

計 

19H05793 

高機能固体イオニクス材料の創出 

令和元年度 

～ 

令和 5 年度 

平山 雅章 
東京工業大学・物質理工学

院・教授 
3 

総括班・総括班以外の計画研究 計 ９ 件（廃止を含む） 

[1] 総：総括班、国：国際活動支援班、計：総括班以外の計画研究、公：公募研究 

[2] 研究代表者及び研究分担者の人数（辞退又は削除した者を除く。） 
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２ 公募研究 

研究 

項目[1] 

課題番号 

研究課題名 
研究期間 

研究代表者 

氏名 
所属研究機関・部局・職 

人数

[2] 

A01 

公 

20H05190 

第一原理量子応力場解析による磁

性強誘電欠陥機能の解明 

令和 2 年度 

～ 

令和 3 年度 

嶋田 隆広  
京都大学・工学研究科・准教

授 
1 

A01 

公 

20H05192 

電子線エネルギー損失分光の機械

学習モデルを用いた機能コア解析 

令和 2 年度 

～ 

令和 3 年度 

池野 豪一 
大阪府立大学・工学系研究

科・准教授 
1 

A01 

公 

20H05195 

ナノスケール界面におけるフォノ

ン熱輸送の理論解析 

令和 2 年度 

～ 

令和 3 年度 

藤井 進 大阪大学・工学研究科・助教 1 

A02 

公 

20H05176 

ナノ電子プローブを用いた電子密

度分布解析による機能コアの電場

応答解明  

令和 2 年度 

～ 

令和 3 年度 

森川 大輔 
東北大学・多元物質科学研

究所・助教 
1 

A02 

公 

20H05178 

走査プローブ顕微鏡を用いたシリ

コン単原子層の局所計測 

令和 2 年度 

～ 

令和 3 年度 

杉本 宜昭 
東京大学・新領域創成科学

研究科・准教授 
1 

A02 

公 

20H05179 

単一原子センサよる機能コアのサ

ブオングストロームスケール物性

評価 

令和 2 年度 

～ 

令和 3 年度 

宮町 俊生 
名古屋大学・未来材料・シス

テム研究所・准教授 
1 

A02 

公 

20H05196 

多孔結晶内カチオンコアの蛍光発

現機構の解明 

令和 2 年度 

～ 

令和 3 年度 

吉田 要 

一般財団法人ファインセラ

ミックスセンター・ナノ構

造研究所・研究員 

1 

A03 

公 

20H05180 

酸素欠損を利用した電気化学反応

促進機構の研究 

令和 2 年度 

～ 

令和 3 年度 

八木 俊介 
東京大学・生産技術研究所・

准教授 
1 

A03 

公 

20H05181 

機能コアとして蛍光性カルボン酸

を置換固溶した光機能性リン酸八

カルシウム結晶の創製 

令和 2 年度 

～ 

令和 3 年度 

横井 太史 
東京医科歯科大学・生体材

料工学研究所・准教授 
1 

A03 

公 

20H05183 

界面を制御した SrTiO3 上の単層

FeSe 薄膜の高温超伝導特性解明 

令和 2 年度 

～ 

令和 3 年度 

平原 徹 
東京工業大学・理学院物理

学系・准教授 
1 

A03 

公 

20H05184 

アパタイト型酸化物イオン伝導体

の高イオン伝導度の構造的要因解

明と新材料の創出 

令和 2 年度 

～ 

令和 3 年度 

藤井 孝太郎 
東京工業大学・理学院化学

系・助教 
1 

A03 

公 

20H05185 

電場によって誘起されるドメイン

界面の解明とそれを用いた機能発

現 

令和 2 年度 

～ 

令和 3 年度 

清水 荘雄 
物質・材料研究機構・機能性

材料研究拠点・独立研究者 
1 
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A03 

公 

20H05186 

高速化学気相析出法を駆使して導

入した欠陥構造を高効率発光源と

する透明蛍光体 

令和 2 年度 

～ 

令和 3 年度 

伊藤 暁彦 
横浜国立大学・環境情報研

究院・准教授 
1 

A03 

公 

20H05187 

シリコンベース化合物半導体の機

能コアを利用した新規高性能薄膜

太陽電池構造の開発 

令和 2 年度 

～ 

令和 3 年度 

黒川 康良 
名古屋大学・工学研究科・ 

准教授 
1 

A03 

公 

20H05188 

ＩＶ族混晶結晶粒界で生じる特異

なキャリア・フォノン散乱の機構

解明と制御 

令和 2 年度 

～ 

令和 3 年度 

黒澤 昌志 
名古屋大学・工学研究科・ 

講師 
1 

A03 

公 

20H05189 

ナノ構造体の局所力学場制御によ

るバレートロニクスデバイスの創

製 

令和 2 年度 

～ 

令和 3 年度 

蒲 江 
名古屋大学・工学研究科・助

教 
1 

A03 

公 

20H05191 

ナノドットを用いた機能コア界面

制御法に基づく高性能透明熱電材

料の開発 

令和 2 年度 

～ 

令和 3 年度 

石部 貴史 
大阪大学・基礎工学研究科・ 

助教 
1 

A01 

公 

22H04508 

半導体における転位コア構造およ

び転位ダイナミクスの理論解析 

令和 4 年度 

～ 

令和 5 年度 

横井 達矢  
名古屋大学・工学研究科・ 

講師 
1 

A01 

公 

22H04512 

電子線エネルギー損失スペクトル

に対する画像生成・画像認識アル

ゴリズムの適用  

令和 4 年度 

～ 

令和 5 年度 

池野 豪一  
大阪公立大学・工学系研究

科・准教授 
1 

A02 

公 

22H04495 

局所電子密度分布解析による強誘

電体ドメイン壁における分極回転

の直接観測 

令和 4 年度 

～ 

令和 5 年度 

森川 大輔 
東北大学・多元物質科学研

究所・助教 
1 

A02 

公 

22H04496 

シリコン単原子層における異種元

素の配列制御 

令和 4 年度 

～ 

令和 5 年度 

杉本 宜昭 
東京大学・新領域創成科学

研究科・教授 
1 

A02 

公 

22H04515 

ゼオライト触媒内カウンターカチ

オンと反応種の構造解析 

令和 4 年度 

～ 

令和 5 年度 

吉田 要   

一般財団法人ファインセラ

ミックスセンター・ナノ構

造研究所・主任研究員 

1 

A03 

公 

22H04497 

構造内に欠陥または空間を有する

物質の電気化学反応促進機構の研

究 

令和 4 年度 

～ 

令和 5 年度 

八木 俊介 
東京大学・生産技術研究所・

准教授 
1 

A03 

公 

22H04500 

機能コアの導入により光機能を付

与したリン酸八カルシウムナノ粒

子の合成とバイオ応用 

令和 4 年度 

～ 

令和 5 年度 

横井 太史 
東京医科歯科大学・生体材

料工学研究所・准教授 
1 
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A03 

公 

22H04501 

酸化物ヘテロ界面における異方的

な歪み状態の解明と機能創出 

令和 4 年度 

～ 

令和 5 年度 

打田 正輝 
東京工業大学・理学院物理

学系・准教授 
1 

A03 

公 

22H04502 

SrTiO3 基板中の Nb を機能コアと

する単層FeSe薄膜の超伝導特性解

明 

令和 4 年度 

～ 

令和 5 年度 

平原 徹 
東京工業大学・理学院物理

学系・教授 
1 

A03 

公 

22H04504 

アパタイト型酸化物イオン伝導体

の系統的な機能コアの解明と新材

料探索 

令和 4 年度 

～ 

令和 5 年度 

藤井 孝太郎 
東京工業大学・理学院化学

系・助教 
1 

A03 

公 

22H04505 

高結晶性エピタキシャル薄膜にお

ける結晶欠陥と電子機能 

令和 4 年度 

～ 

令和 5 年度 

相馬 拓人 
東京工業大学・物質理工学

院応用化学系・助教 
1 

A03 

公 

22H04506 

希土類窒素水素化合物の創製と窒

素がもたらす物性変調機序の微視

的解明 

令和 4 年度 

～ 

令和 5 年度 

清水 亮太 
東京大学・理学系研究科・准

教授 
1 

A03 

公 

22H04507 

精密元素配合によるサブナノ機能

コアの開拓 

令和 4 年度 

～ 

令和 5 年度 

神戸 徹也 
大阪大学・工学研究科・准教

授 
1 

A03 

公 

22H04510 

機能コア界面への原子挿入操作に

よる高性能透明熱電材料の実現 

令和 4 年度 

～ 

令和 5 年度 

石部 貴史 
大阪大学・基礎工学研究科・ 

助教 
1 

A03 

公 

22H04511 

触媒表面機能コア制御による二酸

化炭素還元光触媒設計への挑戦 

令和 4 年度 

～ 

令和 5 年度 

吉田 朋子 
大阪公立大学・人工光合成

研究センター・教授 
1 

A03 

公 

22H04513 

機能コアであるカチオン位置を精

密に制御したゼオライト薄膜の創

製 

令和 4 年度 

～ 

令和 5 年度 

酒井 求 
早稲田大学・ナノ・ライフ創

新研究機構・講師 
1 

A03 

公 

22H04514 

H-導電性材料のメカノケミカル合

成 

令和 4 年度 

～ 

令和 5 年度 

小林 玄器 
理化学研究所・開拓研究本

部・主任研究員 
1 

公募研究 計 ３４ 件（廃止を含む） 

[1] 総：総括班、国：国際活動支援班、計：総括班以外の計画研究、公：公募研究 

[2] 研究代表者及び研究分担者の人数（辞退又は削除した者を除く。） 
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研究領域全体に係る事項 

３ 交付決定額 

年度 合計 直接経費 間接経費 

令和元年度 304,460,000 円 234,200,000 円 70,260,000 円 

令和 2 年度 293,670,000 円 225,900,000 円 67,770,000 円 

令和 3 年度 293,540,000 円 225,800,000 円 67,740,000 円 

令和 4 年度 293,540,000 円 225,800,000 円 67,740,000 円 

令和 5 年度 242,190,000 円 186,300,000 円 55,890,000 円 

合計 1,427,400,000 円 1,098,000,000 円 329,400,000 円 
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４ 研究領域の目的及び概要 

研究領域全体を通じ、本研究領域の研究目的及び全体構想について、応募時の領域計画書を基に、具体的かつ簡

潔に２頁以内で記述すること。なお、記述に当たっては、どのような点が「革新的・創造的な学術研究の発展が期

待される研究領域」であるか、研究の学術的背景や領域設定期間終了後に期待される成果等を明確にすること。 

 

研究の学術的背景 

 人類文明の発生以来、環境エネルギー・社会基盤・情報通信などの各分野で新材料が開発され、文明社

会の発展を支えてきた。近年、社会の複雑化・多様化が急激に進み、材料の高性能化・高機能化・高信頼

性化に対する要求がますます高くなっている。材料の基礎から応用までをカバーする材料科学は、その

期待に応えるための欠かせない学問分野となっている。しかし現在、材料科学に基づく新材料開発には

停滞感が漂っている。経験やノウハウに基づき行われてきた、伝統的な材料開発に限界が来ているため

である。この状況を打破するには、既存の材料・プロセスの延長線上でない、幅広い学問分野を融合した、

新しい観点に立った学問体系の構築が切望される。 

 従来の材料科学研究では、材料内部の「バルク領域」の平均的構造と巨視的特性を主たる対象としてい

た。平衡状態図や自由エネルギー、結晶構造等の経験的データベースに基づき、材料開発が行われてきた

ためである。これに対し、近年、電子顕微鏡技術や計算科学が著しく発展し、材料の構造や安定性を原子

レベルから高精度に解析することが可能となってきた。その結果、粒界・転位などの結晶中の「格子不整

合領域」（結晶欠陥）が「バルク」と全く異なる原子配列をもち、様々な材料現象や特性と密接に関係し

ていることが明らかにされてきた。しかし、偶発的な成功例は別にして、結晶欠陥を高度に制御して材料

特性を飛躍的に向上させた、革新的な材料開発につながった、という例はほとんど存在しない。この原

因は、従来研究の多くが個別の結晶欠陥の構造解析を行った研究であり、結晶欠陥の原子レベル構造と

局所特性の関係に対する系統的理解が確立されていないためである。 

格子不整合領域に基づく新しい材料科学を構築し、革

新的な新材料機能創出につなげていくには、特定の結晶

欠陥の原子レベル構造解析に留まるのではなく、結晶欠

陥のナノ構造を系統的に制御し、さらに機能の起源まで

掘り下げた研究を行う必要がある。結晶欠陥の機能は、

そのバルクと異なる原子配列と局所的な化学組成に加

え、そこに局在した電子、電子と相互作用する電磁場、

フォトン、フォノン等によって形成される量子場を起源

とする。機能発現の源となる格子不整合領域に創り出さ

れるこの量子場こそ、本領域の研究対象とする「機能コ

ア」である。 

 

本領域の目的と、どのような点が「革新的・創造的な学術研究の発展が期待される研究領域」であるか 

これまでの材料科学や物性科学において、「機能コア」という観点での研究は存在せず、その幾何学的

構造の制御、光や電磁場といった外場の制御により、新奇な材料機能の創出や材料開発を行うアイデア

はなかった。材料特性の起源となる機能コアをデザインし、それを実材料にビルトインできれば、既存の

材料・プロセスの延長線上にない、常識を超えた材

料特性の発現が期待できるとの構想の下、本新学術

領域は「機能コアの材料科学」の基礎学理を構築し、

それに基づいた新材料機能創出および新材料創製

を実現することを目的とする。 

「機能コアの材料科学」領域の発展が期待できる

理由としては、本領域メンバーによる結晶欠陥、ナ

ノ計測、計算科学の最近の研究において、大きな学

術的進歩があったことが挙げられる。例えば、線状

の結晶欠陥である転位に関わる研究では、室内光を

オフにするだけで、硬くて脆い無機化合物結晶を、金属並みに柔らかくしなやかに変形・加工することが

図 4-2 ZnS 結晶の暗室下での巨大変形

図 4-1 機能コアとしての結晶欠陥 
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できることを見出した（Oshima et al., Science 2018、図 4-2）。この現象は、転位コアにおける電子とフォ

トンとの相互作用、つまり転位コアそのものが機能コアとなっていると考えられる。この成果は、従来

の材料科学で用いられてきた転位論や弾性論の枠組みを超えた材

料現象である。 

また、ナノ構造解析技術の発展も機能コアの材料科学の構築には

必要不可欠であることはいうまでもない。その最たるものが、近年

の収差補正走査型透過型電子顕微鏡（STEM）法の発展である。局所

の原子サイトを特定できるだけでなく、不純物やドーパントの存在

位置・濃度に関する定量情報までが得られるようになった。本領域

のメンバーは、酸化物粒界の粒界コア構造と材料特性解明（Shibata 
et al., Science 2007; Shibata et al., Nature Mater. 2009 等、図 4-3)のよう

に、世界を先導する研究成果を挙げている。さらに最近では、分割

型 STEM 検出器の独自開発により、微分位相コントラスト

(DPC)STEM 法による局所的な電磁場の可視化にも成功している

（Shibata et al., Nature Phys. 2012, Nature Commun. 2017）。この手法に

より、構成原子の原子内電場の観察が可能となる（図 4-4）。つまり、

機能コア内の物理場・量子場も可視化できる段階に到達しつつあ

る。 
ナノ計測技術に沿うように、計算科学も大きな発展を遂げてい

る。具体例として、第一原理計算と機械学習との組み合わせにより、

結晶粒界・界面の原子レベル構造を高速・高精度に決定する手法の

開発（Kiyohara et al., Science Adv. 2016、図 4-5）、低熱伝導材料の探

索（Seko et al., Phys. Rev. Lett. 2015）、プロトン伝導機構の高効率解

析法の開発（Toyoura et al., Phys. Rev. B 2016）など、マテリアルズ・

インフォマティクス手法の開発と応用でも、本領域メンバーは先鞭

をつける研究成果を挙げている。これらの手法により、これまで多

大な計算時間（数か月）を有した複雑な結晶欠陥の安定構造決定を、

精度を損なうことなく短時間（数時間内）に行うことができるよう

になってきた。 
以上のように、結晶欠陥由来の特異物性の発見、ナノ構造解析手

法と計算科学技術の最近の著しい発展がなされてきた今こそ、本領

域「機能コアの材料科学」に取り組むべき段階にあるといえる。本

領域は、これらの実績を有する研究者群で構成されているという優

位性からも、「革新的・創造的な学術研究の発展が期待される研究

領域」であるといえる。 

 

領域設定期間終了後に期待される成果 

 結晶の格子不整合領域を制御した、新規な材料機能創出を行うための基礎学理の確立が、第１に期待

される成果である。機能コアの学理を駆使し、計画班に挙げた各分野での材料の高機能化もしくは新材

料の創出が第２に期待される成果である。さらに本領域研究を通じ、計算解析技術、評価・計測技術、材

料合成手法など、各要素技術の高度化や飛躍的発展が、期待される第３の成果である。 

 

期待される学術的又は社会的意義・波及効果 

 機能コアという新概念のもとに、粒界や界面、転位などの結晶欠陥を利用した材料機能向上および新

材料機能創出が達成できれば、学術的に大きなインパクトを与える。これまでの結晶欠陥は材料機能に

おける“悪玉”とされてきたが、これを“善玉”として積極的に活用するという発想の転換がなされるた

めである。これを端緒にして、企業共同研究や JST 等の応用プロジェクトに移行し、社会実装へ加速さ

れれば、産業界にも大きなインパクトを与える。機能コアの材料科学は、材料科学・材料技術レベルで世

界的に優位にあるわが国が先導して開拓すべき学術分野である。 

  

図 4-3 粒界偏析元素の配置同定 

図 4-4 個々の原子内電場の直視 

図 4-5 情報学による粒界構造決定 



 

- 9 - 

５ 審査結果の所見及び中間評価結果の所見で指摘を受けた事項への対応状況 

研究領域全体を通じ、審査結果の所見及び中間評価結果の所見において指摘を受けた事項があった場合には、当

該指摘及びその対応状況等について、具体的かつ簡潔に２頁以内で記述すること。 

 

（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】 

「機能コア」という用語の定義が一般にはやや分かりにくく、「コア」の認識に関しても各計画研究間で

幾分、差があるように思われるため、学理の構築及び社会への成果発信に当たって、十分な検討を要望

する。 

対応 1：総括班＋領域内若手メンバーも加えたタスクフォースを設置し、「機能コア」概念の明確化、再

確認と共有を行った。それに基づき領域内共同研究における研究推進の指針とした。 

採択後、総括班メンバーに新進気鋭の領域内若手研

究者を加えたタスクフォースを設置し、「機能コア」概

念を基軸とした各研究項目の目的と役割を再整理した。

その結果、本領域で展開している領域内研究は、結晶欠

陥の機能によって次の５つに分類することができると

の結論に達した。光物性に関する光機能コア、力学物性

に関わる力機能コア、熱物性に関わる熱機能コア、電磁

気物性に関わる電磁気機能コア、イオン伝導・輸送に関

わるイオン機能コア、である（右図）。この「５つの機

能コア」を、個別の材料の各論に留まらない、材料開発

における共通認識としてメンバー内で再確認し、領域

における連携および共同研究を進めた。 

 

対応 2：社会への成果発信に際しての「機能コア」の定

義・認識を明確にするため、本領域ホームページだけで

なくYouTubeチャンネル等の創設により広く周知した。 

「機能コア」概念をなるべく平易な形でかつタイム

リーに公開することで、材料科学や物性科学に関わる

研究者だけでなく、次世代を担う大学院生、より広く国

民に本領域活動を周知することに努めた。 

 

【指摘事項２】 

研究上かつ産業上、重要なシリコンへの取組も、公募

研究で補強されることを期待したい。 

対応：公募研究として、シリコンおよび関連するエレ

クトロニクス研究の提案を採択した（第 1 期 4 件、第

2 期 3 件）。 

 同分野からの研究提案を募るべく、計画研究班の研究代表者・研究分担者らが、本新学術領域の研究目

的や公募研究募集の周知を積極的に行った。具体的には、領域内研究者がこれまで関係してきた金属学

会やセラミックス協会、電気化学会だけでなく、応用物理学会などでの講演時に本領域を紹介、物性科学

に関わる新学術領域研究から構成される「物性科学領域横断研究会」への参画とそこでの本領域紹介、公

募要領にも掲載される「研究概要」の印刷物配布・PDF ダウンロードなど、広くアナウンスした。その結

果、エレクトロニクス分野の研究者の公募研究としての参画はもちろんのこと、物理学会で活躍する多

数の物性科学研究者が参画する結果となり、本領域研究の多分野への広がりに至った。また、総括班が領

域研究者と公募研究者との連携の橋渡しを行い、領域内のモデル試料センターを通じた双結晶基板を用

広報活動の例 

機能コア概念の分類 
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いた共同研究、Si 薄膜の熱電性能や太陽電池性能評価など、多数の共同研究を実施した。 
 
（中間評価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】 

計画研究ごとに何を『機能コア』と呼ぶかについて様々な観点が混ざっており、『機能コア』という概念

を明瞭にする必要性が感じられる。『機能コア』の統一性のある学理構築への取り組みが更に具体的に進

むことを求めたい。 

対応：国際学術誌での「機能コア科学」の総説論文および特集号、日本語解説特集号を出版した。 

 総括班のリーダーシップのもと、機能コア概念を領域内外でより明瞭にす

るため、計画研究班代表者を共同執筆者とした英文総説論文を 2022 年 8 月

に発表した(K. Matsunaga et al., JCS-Jpn. 130, 648-667 (2022))。本論文は同月号

Editor’s choice として選定されただけでなく、2022 年優秀総説論文賞を受賞

するなどした。また領域代表者が Guest Editor となり、「機能コア科学」特集

号を Journal of Ceramic Society of Japan 誌上で企画した。同誌の他の特集記事

収録論文数を大きく上回る 28 件の学術論文を収録しただけでなく、収録論

文のうち領域内研究者が著者の掲載論文 2 件が 2023 年度における同雑誌全

体の優秀論文として選定され、高い評価を受けた。さらに会報誌「まてりあ」

（日本金属学会、右図は表紙）において、各計画研究班による邦文解説記事の

特集号も出版した。以上のような、幾つもの領域主導の研究発表活動を通じ

て、本領域の志をメンバー間で共有し、統一ある学理構築につながるよう努

めた。 

 

【指摘事項２】 

成果の単なる寄せ集めとならないように『機能コア』の学理構築への道筋を

踏まえた研究の進展を期待する。 

対応：審査結果の所見【指摘事項 1】および中間評価結果の所見【指摘事項 1】

と対応は同じであり、機能コア概念の分類とその共有・再確認および総説や

特集号等を出版した。 

 

【指摘事項３】 

結晶欠陥のナノ構造を機能コアとして解明するナノ材料科学は重要で、いくつかの興味深い現象を見出

している。しかし、材料特性にどのように結びつけるかについては、学理の構築の観点からだけでなく、

領域研究の観点から俯瞰的に整理することを心掛けて頂きたい。また、本新学術領域研究の成果と領域

外の成果との切り分けを明確にしつつ、領域内外に統一感のある成果発信を進めることが望まれる。 

対応：総括班のリーダーシップのもと、新材料機能創出に関わる研究項目３各班（計画・公募）の重点

研究課題を選定し、集中的な共同研究推進を実施した。 

 本領域研究では普遍的な材料開発原理となる学理の構築を目指している。したがって分野横断的に多

様な材料を対象にしなければならない一方で、領域研究が総花的にならないような工夫が重要である。

そのため、総括班主導のもと新材料機能創出に関わる研究項目３の計画研究や公募研究における重点研

究項目を検討・選定した。それら重点研究課題にナノ計測センター・計算解析センター・モデル試料セン

ターの主要メンバーを重点配置し、機能コア概念を強く共有したうえで、共同研究を実施した。また、公

募研究者も研究内容の関連が大きい計画班の研究協力者として参画するよう差配した。これにより、領

域内研究者との敷居を下げ、共同研究が円滑となるよう配慮した。その成果として、超高リチウム伝導体

開発（Y. Li, et al., Science, vol.381, 50-53 (2023)）等に成功した。また、本領域研究の研究成果を明確にす

るため「研究成果ホームページ」を開設し、すべての本領域研究成果一覧を一般公開した。 
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６ 研究目的の達成度及び主な成果 

（１）領域設定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、（２）本研究領域により得

られた成果について、具体的かつ簡潔に５頁以内で記述すること。（１）は研究項目ごと、（２）は研究項目ごとに

計画研究・公募研究の順で記載すること。なお、本研究領域内の共同研究等による成果の場合はその旨を明確にす

ること。 

 

（１）研究項目ごとの達成度                                  

 本領域の目的は、機能コアに基づく新材料学理の構築と新材料機能の創出である。研究項目 A01 と A02
が前者、研究項目 A03 が後者において中心的な役割を果たすが、互いに密接に連携することで、相乗効

果による研究開発の大きな進展を達成することができた。以下に述べる通り、３つすべての研究項目に

おいて当初計画・目標を 100%以上達成したと自己評価している。 

 

項目 A01 機能コアの理論解析（構成：計画班 2 班、公募 1 期 3 班、公募 2 期 2 班） 

当初目標：第一原理計算、情報科学に基づく計算解析に加え、粒界や転位のモデル試料の創製・解析を

行う。A02 と連携し計算・実験の両面から、機能コアのナノレベル構造と特性の関係を解明する。 

① 転位・粒界・界面の新材料学理構築と新材料機能開拓 

 先進材料における、転位、粒界、界面の量子場とそれに起因する各種物性・特性との関係に関する多く

の画期的な成果が得られた。例えば、従来の熱伝導理論では、転位を原子空孔列とするなど、非常に単純

化したモデルしかなかった。これに対し、本研究では転位や粒界を高精度かつ系統的にモデル化した。そ

の結果、酸化物中の転位・粒界による熱伝導は、欠陥コアの原子配列や結合状態（＝熱機能コア）によっ

て決まることを見出すとともに、熱伝導予測モデルの構築にも成功した(Nature Commun. 2020 等)。化合

物半導体結晶の力学物性に関する研究では、転位コアと光励起キャリアとの強い相互作用を見出し、そ

れが力機能コアとして働くことで、光環境に依存した劇的な変形挙動変化に至ることを解明した(Acta 
Mater. 2020, Phys. Rev. Mater. 2023 等)。さらに転位コアでのキャリア捕獲に着想を得て、転位特有の発光

特性や電子伝導特性の発現、つまり光・電子機能コアとしても機能させることに成功した(J. Am. Ceram. 
Soc. 2024 等)。また、微量添加イオンで修飾した力機能コア異相界面を多結晶組織にビルトインすること

により、従来強度を飛躍的に上回るセラミックスの開発にも成功し、民間企業からも注目され、切削工具

としての実用化につなげた(Sci. Rep. 2020 等)。これらの成果は、従来別々の材料部門・業界で研究され

てきたが、機能コア概念により合理的かつ統一的に、その材料特性発現原理の根本的理解とその応用が

可能であることを示した。 

② 機能コア解析のための情報科学手法開発とデータベース構築 

機能コア解析および材料探索を加速させるための各種手法開発に取り組んだ。広範な物質群に適用可

能な高精度機械学習ポテンシャルの構築と公開(J. Appl. Phys.2023 等)により、領域内外の機能コア研究を

大いに加速させた。また、電子顕微鏡から得られる電子エネルギー損失分光スペクトルなどの分光デー

タから、材料中の局所配位構造や電子構造の情報を抽出する情報科学手法を開発するとともに、10 万以

上の理論スペクトルをデータベースとして公開した(Sci. Data 2023 等)。これらの成果は、各種材料研究

へ適用、またナノ計測班と共有することにより、機能コアのモデル化や素性解明に大きく貢献した。 

以上より、機能コアのナノレベル構造と特性との関係や新規情報科学手法・データベースという、本領

域学理の柱となる知見および要素技術を獲得した。加えて、熱や光、力場等の多彩な外部場における機能

コアとしての新欠陥機能の創出にも成功しており、当初目標は 100%以上達成できたと自己評価している。 

 

項目 A02 機能コアのナノ計測（構成：計画班 2 班、公募 1 期 4 班、公募 2 期 3 班） 

当初目標：世界最先端の分解能を有する電子顕微鏡および非接触原子間力顕微鏡等を駆使し、A01 の理

論解析・モデル試料合成と連携しながら、機能コアの原子レベル構造や電子状態の解析を行う。 
① 粒界移動の原子レベル動的直接観察 

原子分解能 STEM 法に基づく局所量子場計測手法やその場観察法など、新規機能コア計測手法の開発

に成功し、多くの革新的成果が得られた。領域内共通試料の双結晶試料を用い、酸化物セラミックスの組

織形成や高温安定性において重要な、結晶粒界の移動を原子レベルで直接観察することに成功し、さら

に理論計算との連携により、粒界移動の原子レベル機構を解明した(Nature Mater. 2020, 本成果は同誌の

ハイライト記事”news & views”においても紹介された)。 

② 先進材料内の局所電磁場可視化 

原子分解能を有する局所電磁場観察 STEM 法を開発し、電磁気機能コアとなる半導体界面二次元電子

ガスや反強磁性結晶内の原子磁場の実空間観察等に世界で初めて成功した(Nature 2022 等)。以上により、
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結晶欠陥の局所量子場の可視化を実現し、機能コアに基づく材料学理構築を強力にサポートした。 

以上より、機能コア量子場の直接観察・定量計測という、従来の材料科学では到底達成できなかったナ

ノ計測に見事に成功しており、世界を先導する成果を得ている。当初目標は 100%以上達成できたと自己

評価している。 

 

項目 A03 機能コア制御にもとづく新材料機能創出（構成：計画班 4 班、公募 1 期 10 班、公募 2 期 12 班） 

当初目標：各種合成プロセスを活用し、機能コア概念を応用した多様な材料機能創製を行うだけでなく、

機能コアの機能発現機構に関する知見を A01、A02 にフィードバックし、学理構築をサポートする。 

① 機能コア制御による高性能熱電材料開発 

機能性酸化物における層界面を高度に制御して、高性能な熱電材料・デバイスを創製した。例えば、

Na3/4CoO2 を Ba2+置換で Ba1/3CoO2 とすることで、熱・電子機能コアとなる層界面での原子間相互作用を

制御し、空気中でも実用できる過去最高性能の熱電変換材料の開発に成功した(J. Mater. Chem. A 2020 等)。

固体電解質 YSZ と接合させた SrCoOx薄膜の研究では、電気化学的酸化還元により酸素空孔（熱・電子機

能コア）を制御することで、可逆的に熱伝導率が大きく変化する全固体熱トランジスタの実現に世界で

初めて成功した(Adv. Funct. Mater. 2023 等)。また、界面におけるフォノン伝導機構に関する知見を A01(ア)
班にフィードバックすることで、粒界・転位を含む酸化物の熱伝導に関する基礎学理構築にも貢献した。 

② 機能コア概念による耐環境材料の本質理解と設計 

航空機エンジン等に用いられる Al2O3多結晶保護膜の、耐久性・寿命を決定づける高温安定性の基本原

理が、熱機能コアとなる粒界量子場（粒界バンドギャップ）であることを、双結晶試料と最先端電子顕微

鏡法を活用した系統的研究に基づき解明した(Nano Lett. 2020 等)。さらにその知見を活かし、複合酸化物

の積層構造を設計することで、飛躍的な保護膜性能向上に成功した(Acta Mater. 2020)。高温構造材料分野

においても、機能コアに立脚した研究開発アイデアが有効であることを示したという点で、工業的・産業

的にも大きな波及効果をもつ成果である。 
③ 超高性能固体イオニクス材料の創製 

イオン機能コアとなるアニオン種を A01(イ)班と探索し、その導入と制御により、世界最高のイオン伝

導率を示す新硫化物系リチウム伝導体の創製に成功した(Science 2023, Chem. Mater. 2022 等)。さらには第

一原理計算により導入アニオンの機能コアとしての役割も突き止め、それを設計指針として他のヒドリ

ド系にも適用し、特性向上のための合理的な設計指針の獲得に成功した。 
以上より、A01・A02 と密接に連携し、機能コアの基礎学理を最大限活用することで、新材料創製およ

び飛躍的な特性向上に成功した。当初目標は 100%以上達成できたと自己評価している。 
 

（２）得られた成果（下に示すものはすべて領域内共同研究）                       

研究項目 A01 機能コアの理論解析 
計画研究 A01(ア)  機能コアのモデリング 

● 結晶粒界・転位の熱伝導度予測手法開発（連携班数:4） 

計算科学と機械学習の融合により、結晶粒界の熱伝導度を予測す

るモデルの構築に成功するとともに、粒界の熱機能コアとしての役

割も解明した。これにより、熱伝導度を制御するための粒界設計指

針を世界で初めて得た。さらに、結晶中の転位に応用できることも

実証した（図 6-1）。これらは、結晶欠陥コアによる熱伝導特性制御

の指針であり、熱電変換材料や耐熱材料の設計、電子デバイスの性

能向上に貢献しうる（Nature Commun. 2020, Scripta Mater. 2021, J. 
Ceram. Soc. Jpn. 2023(優秀論文賞受賞)等）。 

● 化合物半導体結晶における多機能コア転位による力学的・光学的

機能（連携班数:4＋国際共同研究） 

第一原理計算、モデル試料実験、電子顕微鏡解析の連携により、半

導体結晶 ZnS における転位コアの静電場と可視光励起されたキャリ

アの相互作用が、同結晶の暗室下巨大変形・光照射下硬化の起源で

あることを突き止めた（図 6-2 上）。さらに、転位コアのキャリア捕

獲に着想を得て、転位による蛍光・燐光の発現とその強度の制御に

も成功した（図 6-2 下）。転位コアは外力場に応答する力機能コアと

してのみならず、光物性にも関わる光機能コアとして機能すること

を明らかにした（Acta Mater. 2020, Nano Lett. 2021, Phys. Rev. Mater. 
2023 等）。 

図 6-1 MgO 転位コア近傍の熱伝導 

図 6-2 ZnS 転位コアの静電場(上)、
転位導入試料のりん光発現(下) 
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計画研究 A01(イ)  情報科学による機能コア計算設計 

● 機械学習を利用した機能コア構造の高速決定法開発とデータベース公開（連携班数:4） 

 機能コア解析を効率的かつ高精度に実施するための機械学習原子間ポ

テ ン シ ャ ル を 開 発 し 、 デ ー タ ベ ー ス と し て 一 般 公 開 し た

(https://sekocha.github.io/)。この応用として、公募班（阪大・藤井）と共同

で Si 界面の大規模 MD 計算を行い、同界面の熱機能コアとしての役割を

解明した（Comp. Mater. Sci. 2022, Acta Mater. 2023, 図 6-3）。その他、機能

コア解析に有用な ELNES/XANES スペクトルから動径分布関数や電子構

造を抽出する手法の開発（Mater. Trans. 2023, J. Phys. Soc. Jpn. 2022）と、

それを活用して A03(キ)班と共同でガラス中の配位数分布の解明（J. Phys. 
Chem. Lett. 2020）に成功し、得られた計算スペクトル群はデータベース

として公開した（Sci. Data 2023）。 
● 固体イオニクス材料探索（連携班数:3+国際共同研究） 
 A03(ク)と連携し高リチウムイオン伝導物質の探索に取り組み、新規物

質の合成に成功し、イオン機能コアとなる置換元素種の役割やリチウム

イオン伝導経路を解明した（Science 2023, J. Mater. Chem. A 2020）。またデ

ータ駆動型手法を適用し、層間化合物の安定性に対する新たな回帰式を

導き、層間化合物探索の道を切り拓いた（J. Phys. Chem. C 2023, ACS Phys. 
Chem. Au 2024）。 
公募研究 1 期（嶋田,池野,藤井進） 

 欠陥からの電子線損失エネルギー分光スペクトルを予測する機械学習手法を開発した（池野）。機械学

習による熱伝導予測モデルを構築し、粒界・界面の熱機能コアとしての役割を定量化した（藤井進）。 

公募研究 2 期（横井達,池野） 

 機械学習原子間ポテンシャルを開発し、Si 材料における機能コア転位の構造と移動度を解明した(横
井達)。STEM-EELS スペクトルから、対象物質の局所構造を抽出できるアルゴリズムを開発した(池野)。 
 
研究項目 A02 機能コアのナノ計測 
計画研究 A02(ウ)  界面機能コア解析 

● 酸化物粒界バンドギャップの定量計測（連携班数:3） 

A01(ア)+A03(キ)と連携し、原子分解能 STEM-EELS の計

測条件を最適化し、Al2O3双結晶モデル粒界の局所バンドギ

ャップの直接定量計測に世界で初めて成功した（Nano Lett. 
2020, 図 6-4）。さらに、理論計算および双結晶モデル実験と

の連携で、粒界の高温安定性は、粒界バンドギャップ＝粒界

量子場に支配されていることを解明した。 
● 粒界移動の原子レベル動的直接観察（連携班数:3） 

 高温構造用 Al2O3セラミックスにおいて熱・力機能コアと

なる、粒界の移動現象を原子分解能 STEM により直接観察

することに成功した。さらに、A01(ア)の理論計算と連携し、

粒界移動過程は粒界性格に依存し、粒界コアにおける原子

多面体の逐次構造変化というメカニズム (Nature Mater. 
(2021), Nature Commun. (2022), 図 6-5)を提案した。 
● 先進材料内の局所電磁場可視化（連携班数:2） 

 回折コントラストを大幅に低減する tilt-scan averaging 微
分位相コントラスト法(tDPC)を開発することにより、機能コ

ア界面の局所電磁場定量観察法を確立した。本手法を用い

て、電子機能コアである GaN 系半導体異相界面の二次元電

子ガスの定量観察(Nature Nanotech. (2023))、イオン機能コア

である YSZ 粒界における空間電荷層の実証、さらに同 DPC
法を原子分解能化させ、磁気機能コアとなる反強磁性ヘマタ

イト(Fe2O3)結晶中の原子磁場の実空間観察に世界で初めて

成功した（Nature (2022), 図 6-6）。 
計画研究 A02(エ)  表面機能コア解析 

● 酸化物表面の機能コア線欠陥の量子場解明（連携班数:4） 

図 6-3 開発した原子間ポテンシャ
ルと Si 界面の構造・機能予測 

図 6-6 Fe2O3 結晶中の原子磁場の直接観察 

図 6-5 粒界移動の原子レベル直接観察 

図 6-4 粒界バンドギャップと粒界性格依存性 
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超高分解能 NC-AFM/STM により、ルチル型 TiO2(110)-(1x2)表面における特異な表面線欠陥の存在を見

出した。A01(ア)+公募班との連携により、この線欠陥は負に帯電し水を全く吸着しないことを確認し、吸

着分子の還元反応に重要な役割を果たす光機能コアであることを明らかにした（Beilstein J. 
Nanotechnol.(2020), Langmuir 2021, 図 6-7）。また公募班との連携で SnO2表面や SrTiO3表面の電子機能コ

ア欠陥とそのイメージコントラストとの関係を解明した (Appl. Phys. Lett. 2023)。 
公募研究 1 期（森川,杉本,宮町,吉田要） 

 AFM と STM の複合装置により、シリセンの欠陥構造と電子状態を解

明した（杉本）。新規蛍光材料銀ゼオライトに内包される、光機能コア

となる銀クラスター構造を解明した（吉田要）。 
公募研究 2 期（森川,杉本,吉田要） 

 収束電子回折法により、強誘電体ドメイン壁の局所構造解析に成功し

た(森川)。シリセン表面にさらに Si 原子を吸着した構造について、AFM
による原子操作と原子分解能観察に成功した(杉本)。 
 
研究項目 A03 機能コア制御にもとづく新材料機能創出 
計画研究 A03(オ)  高温高圧プロセスによる新材料機能創出 

● 新規窒化物結晶の開発（連携班数:3） 

 大型ベルト型高圧装置を用い、窒化が困難とされてきた多元性スズ窒

化物半導体結晶の合成に成功するとともに、電子機能コアとなる Ca 等の

ドーパントによるバンドギャップ制御(1.0～2.4 eV)を達成した(Eur. J. 
Inorg. Chem. 2020, 図 6-8)。また、これまで実現されていなかった窒素に

富んだ多数の金属窒化物の合成に成功した。A03(キ)との連携で、同物質

の高硬度の起源が、結晶中の配位多面体構造とそれらの連結様式に起因

することを突き止めた(Inorg. Chem. 2021;2023, Dalton Trans. 2022)。 
● 高圧合成による Cr-Ge 化合物の発見（連携班数:3） 

 ダイアモンドアンビルセルによる高温高圧合成により、新規化合物

MoSi2 型 CrGe2 および Chimney-Ladder 型 CrGe1.77 の合成に成功した。

A01(ア)による理論計算により、CrGe2が熱電変換材料として有望であり、

Ge 空孔が電子機能コアとなることを解明した(Inorg. Chem. 2021)。 
計画研究 A03(カ)  界面制御による高機能薄膜材料創製 

● 高温・空気中で使える実用的な熱電変換材料開発（連携班数:3） 

 層状コバルト酸化物 Na3/4CoO2のNa+イオンをBa2+に置換したBa1/4CoO2

を合成し、カルコゲン化合物に匹敵する性能指数 ZT（0.11@室温、0.55@600℃）を達成した。A02(ウ)と
の連携による構造評価により、Ba2+置換した層界面が熱・電子機能コアとなり、電気特性に影響を及ぼす

ことなく熱伝導率を劇的に低減させることを見出した。従来材料より飛躍的に再現性良くかつ高性能を

示す実用的な熱電変換材料の実現となった(J. Mater. Chem. A 2020, ACS Appl. Mater. Interf. 2022, 図 6-9)。 
● 世界初の全固体熱トランジスタを実現（連携班数 3＋国際共同研究） 

 結晶構造を維持したまま、酸素含有率を変えることができ

る SrCoOx (2 ≤ x ≤ 3)薄膜（活性層）と、固体電解質である YSZ
を組合わせ、電気化学的に酸化することで高熱伝導率（~3.8 
W/mK）化、還元することで低熱伝導率（~0.95 W/mK）化する

全固体熱トランジスタを実現した(Adv. Funct. Mater. 2023, 図
6-10)。熱・電子機能コアである酸素空孔の量・分布の自在制御

による成果である。 
計画研究 A03(キ)  耐熱・耐環境セラミックスの高機能化 

● 耐環境酸化物特性の本質的理解と設計（連携班数:3） 

航空機エンジン等の過酷な熱的・化学的環境下で用いられ

る Al2O3 多結晶保護膜の、耐久性・寿命を決める組織安定性

向上の基本原理を解明した。A01(ア)+A02(ウ)と連携し、これ

らの保護膜組織安定性に関わる Al3+空孔の生成と移動が、保護

膜中の粒界バンドギャップにより支配されていることを見出

し、同材料における熱機能コアとしての結晶粒界の役割を解

明した(Nano Lett. 2020, Acta Mater. 2023)。さらに、高温酸素分

圧勾配下での保護膜組織の構造変化から、複合酸化物を用い

図 6-9 新材料 Ba1/3CoO2 の構造と特性 

図 6-7 TiO2 表面の特異な線欠陥 

図 6-8 高圧合成による新規
多窒化物の発見 

図 6-10 世界初の全固体熱トランジスタ 
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た積層膜を設計・適用することで、酸素遮蔽性と組織安定性の飛躍的な向上に成功した(Acta Mater. 2020, 
J. Ceram. Soc. Jpn. 2023)。 
● 高電場焼結法開発による機能コア制御とセラミックスの高機能化（連携班数:2） 

 高電磁場を活用した革新的焼結プロセスにより、酸化物粉末成形体の高速緻密化や低温での超塑性を実

現することに成功した（Ceram. Int. 2022, Acta Mater. 2022）。またそれらの現象は、高電磁場下で生成され

る酸素イオン空孔が熱・力機能コアとなり、発現することを突き止めた。さらに高電場焼結したジルコニ

アセラミックスが蛍光発光を示すことを見出した（J. Eur. Ceram. Soc. 2020, Appl. Phys. Exp. 2020, 図 6-11）。
新規光物性の起源は、光機能コアとなる高電磁場下で形成されたアニオン空孔であることを解明した。 
計画研究 A03(ク)  高機能固体イオニクス材料の創出 

● 機能コアアニオンによる超イオン伝導体の創出（連携班数:3） 

イオン機能コアとなるアニオン種 Br の導入と制御により、新硫化物

系イオン伝導体 Li9.54[Si0.6Ge0.4]1.74P1.44S11.1Br0.3O0.6 (LSiGePSBrO, Science 
2023)、Li10P3S12Br (Chem. Mater. 2022)の創製に成功した。特筆すべきは、

LSiGePSBrO(図 6-12)において世界最高のイオン伝導率 32 mS cm–1 を

達成したことである。さらに A01(イ)との連携による第一原理計算によ

って、添加アニオンがイオン拡散障壁を低下させる役割をもつことも

解明した。このような機能コアアニオンによる可動イオンの制御・設

計指針をヒドリド系にも展開し、幾つかの高性能な新イオン伝導体の

創出にも成功した(J. Mater. Chem. A 2021, ACS Appl. Ener. Mater. 2022)。 
● リチウム電池電極/電解質界面構造の制御と高機能化（連携班

数:3） 

 リチウムイオン伝導を決めるリチウム電池正極/固体電解質界面を

薄膜モデル系で構築し、in situ 中性子反射率解析から電解質側界面構

造を実測することで、リチウム脱溶媒和の律速過程を解明した (Adv. 
Ener. Mater. 2023, Adv. Mater. Inter. 2024)。固体系では、粒界へのイオン

機能コアとなる異種イオン導入により、リチウム負極/固体電解質界

面における Li デンドライド成長の抑制に成功した(J. Ceram. Soc. Jpn. 
2023)。 
公募研究 1 期（八木,横井太,平原,藤井孝,清水,伊藤,黒川,黒澤,蒲,石部） 

生体親和材料の層状リン酸カルシウム結晶の中に、光機能コア

となる蛍光性テトラカルボン酸を導入した新規蛍光生体材料の

合成に成功した（横井太、Commun. Chem. 2021, 図 6-13）。SrTiO3 
(001) 基板上鉄セレン(FeSe)層の超伝導転移温度は、表面酸素欠

陥が電子機能コアとして重要であることを明らかにした（平原）。

高プロトン伝導体の層状ペロブスカイト型 BaNdScO4を見出し、

イオン機能コアであるプロトン伝導経路と結晶構造の関係を解

明した（藤井孝、J. Mater. Chem. A 2021）。太陽電池材料 BaSi2中

の電子機能コアとなる点欠陥や粒界とキャリアの相互作用を解明した（黒川）。 

公募研究 2 期（八木,横井太,打田,平原,藤井,相馬,清水,神戸,石部,吉田,酒井,小林） 

 高い触媒活性能を有する(LaMn)1-xO3 について、機能コアであ

るカチオン欠損を制御して触媒活性能向上に成功した(八木)。
RuO2 薄膜に超伝導が発現することを見出し、表面局所の異方的

歪みが起源であることを解明した(打田)。放射光結晶構造解析技

術を駆使して、高プロトン伝導体 Ba7Nb4MoO20 の結晶構造とイ

オン機能コアとなるプロトン位置の決定に成功した (藤井孝, 
Nature Commun. 2023、図 6-14)。エピタキシャル薄膜成長技術を

高度に制御し、電子機能コアの Sc2+添加による SrFeO3 や Ga2O3

の電子物性制御を行った(相馬)。新規電子物性発現を目指して、

光・磁気機能コアとなりうる希土類イオンを添加した Ca-窒素-水
素複合アニオン化合物の合成に成功した(清水)。有機分子を鋳型とした金属元素集積手法を用いて、原子

の数や配列を高度に制御した機能コアクラスターの系統的な合成に成功した(神戸)。人工光合成を促進す

る Ag/Ga2O3 触媒の光機能コアとなる活性サイトの評価と特性制御を行った(吉田朋)。室温で作動するヒ

ドリド系電解質の開発および新規酸水素化物の合成に成功した(小林)。 
 

図 6-11 高電場焼結 YSZ の
高機能化 

図 6-12 新規超イオン伝導体の
結晶構造 

図 6-14 新規プロトン伝導体の構造決定 

図 6-13 蛍光性付与リン酸カルシウム開発 



 

- 16 - 

７ 研究発表の状況 

研究項目ごとに計画研究・公募研究の順で、本研究領域により得られた研究成果の発表の状況（主な雑誌論文、

学会発表、書籍、産業財産権、ホームページ、主催シンポジウム、一般向けアウトリーチ活動等の状況。令和６年

６月末までに掲載等が確定しているものに限る。）について、具体的かつ簡潔に５頁以内で記述すること。なお、

雑誌論文の記述に当たっては、新しいものから順に発表年次をさかのぼり、研究代表者（発表当時、以下同様。）

には二重下線、研究分担者には一重下線、corresponding author には左に＊印を付すこと。 
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【学会発表】（国際学会基調講演全 17 件、国際学会招待講演 全 205 件中、一部抜粋） 
[1] (基調講演) Katsuyuki Matsunaga: “Electronic and Atomic Structures of Crystal Defect Cores in Advanced Materials”, 

The 3rd Materials Research Meeting (MRM 2023) (2023.12.12, Kyoto). 
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Semiconductors Relevant to Their Light-illumination Dependent Mechanical Behavior”, The 11th International 
Conference Pacific Rim on Advanced Materials & Processing (PRICM11) (2023.11.20, Korea).  

[3] (基調講演) Katsuyuki Matsunaga: “Electronic Structures of Dislocation Cores in Zinc Sulfide Showing Extraordinary 
Plastic Deformation”, The 2nd Global Forum on Advanced Materials and Technologies for Sustainable Development 
(GFMAT-2) (2019.7.26, Toronto, Canada). 

[4] (基調講演 ) Teruyasu Mizoguchi: “Bridging Atomic-Resolution Experiment and Computation Using Machine 
Learning", Materials Research Meeting (MRM) (2019.12.11, Yokohama). 

[5] (基調講演) Naoya Shibata: “Development and Application of Magnetic-Field-Free Atomic-Resolution Scanning 
Transmission Electron Microscopy”, The 2nd Materials Research Meeting (MRM 2021) (2021.12.15, Yokohama). 

[6] (招待講演 ) Hiromichi Ohta: “Single Crystalline Film Growth of Layer Structured Oxides and Their Phonon 
Transports”, 2019 Materials Research Society Fall Meeting (2019.12.1, Boston, USA). 

[7] (基調講演 ) Satoshi Kitaoka: “The Effects of Yttrium Segregated at Grain Boundaries on Mass Transfer in 
Polycrystalline Alumina under Oxygen Potential Gradients at High Temperatures”, International Symposium on 
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Lithium-ion Batteries”, The 2nd Global Forum on Advanced Materials and Technologies for Sustainable 
Development (GFMAT-2) (2019.7.26, Toronto, Canada). 

 
【産業財産権】（一部抜粋） 
[1] 太田裕道, 楊 倩, チョ ヘジュン, “熱トランジスタ”, 特開 2023-055209 
[2] 遊佐 斉, 宮川 仁,“蛍光体、その製造方法、それを用いた顔料、圧力標準材料、および、発光装置”, 特

願 2023-118909 
[3] 遊佐 斉, 川村史朗, 谷口尚“窒化レニウムを含有する硬質材料、その製造方法およびそれを用いた切削

工具”, 特許第 2021-6950942 
 
【ホームページ】 
[1]「機能コアの材料科学」領域ホームページ https://www.core.mp.pse.nagoya-u.ac.jp/ 
[2]「機能コアの材料科学」YouTube チャンネル https://www.youtube.com/channel/UC0Uz0GvdjCIyaFVF5s5C3NA 
 
【主催シンポジウム】（一部抜粋） 
[1] 2024 年 3 月 9 日  2023 年度「機能コア科学」公開シンポジウム 
[2] 2023 年 12 月 11 日～16 日   The 3rd Materials Research Meeting (MRM 2023) / The 24th IUMRS- 

              International Conference in Asia (IUMRS-ICA 2023)  (Kyoto, Japan) 
[3] 2023 年 9 月 19 日～22 日 日本金属学会秋季講演大会公募シンポジウム「機能コアの材料科学 IV」 
[4] 2023 年 3 月 28 日  2022 年度「機能コア科学」公開シンポジウム 
[5] 2022 年 9 月 21 日～23 日 日本金属学会秋季講演大会公募シンポジウム「機能コアの材料科学Ⅲ」 
[6] 2022 年 3 月 30 日     2021 年度「機能コア科学」公開シンポジウム 
[7] 2021 年 12 月 13 日～16 日 国際会議 PACRIM14 (online) 

Symposium1: “Characterization and Modeling of Ceramic Interfaces: Structure,  
Bonding, and Grain Growth”  

[8]  2021 年 9 月 14 日～17 日 日本金属学会秋季講演大会公募シンポ「機能コアの材料科学Ⅱ」 
[9]  2021 年 3 月 8 日     2020 年度「機能コア科学」公開シンポジウム 
[10] 2020 年 9 月 15 日～18 日 日本金属学会秋季講演大会公募シンポジウム「機能コアの材料科学Ⅰ」 
[11] 2020 年 9 月 2 日～4 日  日本セラミックス協会秋季シンポジウム 

特定セッション「機能コア構造解析に基づく材料科学の新展開」 
[12] 2019 年 12 月 18 日～20 日 The 3rd Workshop on Functional Materials Science (Sapporo, Japan) 
[13] 2019 年 11 月 10 日～12 日 Joint 5th International Symposium on Frontiers in Materials Science,  
    Nano-materials, Technology and Applications (Da Nang, Viet Nam) 
[14] 2019 年 10 月 27 日～11 月 1 日 国際会議 PACRIM13 (Okinawa, Japan) 

Symposium15:“Advanced Nanocharacterization and Atomic-Scale Modeling of  
Grain Boundaries and Interfaces in Ceramics: Structures, Dynamics and 
Properties” 

[15] 2019 年 9 月 11 日～13 日 日本金属学会秋季講演大会公募シンポジウム 
    「先進ナノ構造解析に基づく材料科学の新展開Ⅱ」 
 
【一般向けアウトリーチ活動】（一部抜粋） 
[1] 2023 年 10 月 21 日  テクノフェア名大 2023「機能コアの材料科学」 
[2] 2022 年 10 月 15 日  テクノフェア名大 2022「機能コアの材料科学」 
[3] 2021 年 3 月 21 日  名大オープンレクチャー2021「結晶における原子の並び方のはなし」 
[4] 2020 年 10 月 17 日  テクノフェア名大 2020「機能コアの材料科学」 
[5] 2020 年 8 月 17 日  名大ｵｰﾌﾟﾝｷｬﾝﾊﾟｽ講義「物質における原子配列の乱れと物質科学」 
[6] 2019 年 10 月 19 日  テクノフェア名大 2019「結晶中の原子配列の乱れを科学する」 



 

- 21 - 

８ 研究組織の連携体制 
研究領域全体を通じ、本研究領域内の研究項目間、計画研究及び公募研究間の連携体制について、図表などを用

いて具体的かつ簡潔に１頁以内で記述すること。 

 

本領域では、総括班が主導的役割を担い、研究

項目間、計画研究および公募研究間の連携を推

進した。連携促進活動のポイントは以下の通り

である。 

 

総括班体制 

総括班に設置した「連携研究」、「交流推進」、

「国際連携」、「若手育成」、「広報」の各部門に、

それぞれ総括班メンバーを主副担当として配置

し、領域内連携の旗振り役となった。また総括班

内に、材料科学、計算科学、ナノ計測分野で著名

な 4 名の研究者が評価委員として、さらには特

定領域研究・新学術領域研究の領域代表経験を

有する 2 名の研究者が領域アドバイザーとして加わった。 

 

領域内連携に対する領域代表を中心とした体制とチェック機構の構築 

領域代表と総括班メンバーとが密接な意思疎通をとり、各部門における活動状況の確認や推進方針の

策定を行った。評価委員および領域アドバイザーを含む総括班会議を年２回開催し、運営方針や活動状

況を多角的にチェックした。 

 

共同研究および設備有効利用の促進 

共同研究促進および領域内設備の有効利用のため、計算解析センター、ナノ計測センター、モデル試料

センターの 3 つの研究センターを通じて連携することで、研究者間の風通しを良くした。特に公募研究

は、領域研究期間の途中で参画すること、多様な研究分野からの研究者の参画であることから、領域研究

者と連絡・交流しやすい環境作りが重要で、本体制が多くの共同研究において奏功した。さらに本領域で

は、コミュニケーションツールとして Slack を導入し、研究者間だけでなく、大学院生とも速やかでフラ

ンクな情報収集・交流を行える体制も整えた。 

 また、2020 年から 2022 年に亘るコロナ禍による活動制限への対策として、オンラインシステムを活用

した「遠隔連携会議」を総括班が企図し（計 8 回実施）、領域内交流および連携の活性化を図った。 
さらに計画班と公募班の調和の一環として、総括班の指揮により、公募班研究代表者を、各自の得意と

する研究手法や研究対象に応じて計画班の研究協力者として配置した。これは、公募研究者の持つ強み

を生かして、計画班研究のさらなる強化・活性化につながった。 
 

若手人材育成・国際交流支援 

研究グループ間の共同研究促進だけでなく、機能コア科学の学理と志を受け継ぐ若手人材育成にも総

括班は注力した。2019 年と 2023 年には「若手の会」を対面開催し、若手間のネットワーク構築の機会を

設けた。コロナ禍での活動制限中には、オンラインシステムをいち早く導入し、「若手コラボツアー」を

計８回開催することで各研究グループの若手研究者および大学院生間の交流の機会を設けた。2023 年度

に入ってからの活動抑制解除後は、大学院生・若手研究者の領域他班への短期・長期滞在を実施した。以

上の活動を通じて、分野横断的な若手人材ネットワークが構築され、互いに切磋琢磨することで大学院

生・若手研究者の連携強化や研究者としての素養の涵養に大きな作用を及ぼした。 
国際交流については、コロナ禍による推進の難しさはあったが、初年度・最終年度は国際シンポジウム

の開催や海外研究者短期招へい、海外研究者による若手向けセミナー開催を積極的に行った。若手の海

外機関への留学（2023 年度 1 名）に関しても、共通試料の提供など、派遣先での研究活動を支援した。 
  

総括班連携体制図（〇は主担当者） 
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９ 研究費の使用状況 

研究領域全体を通じ、研究費の使用状況や効果的使用の工夫、設備等（本研究領域内で共用する設備・装置の購

入・開発・運用、実験資料・資材の提供など）の活用状況について、総括班研究課題の活動状況と併せて具体的か

つ簡潔に２頁以内で記述すること。また、領域設定期間最終年度の繰越しが承認された計画研究（総括班・国際活

動支援班を含む。）がある場合は、その内容を記述すること。 

 

研究領域全体を通じた研究費の使用状況 

本領域の研究開始に際し、総括班主導で研究費使用方針を掲げ、研究代表者・研究分担者に対し当初研

究計画に沿った研究費使用を励行するよう要請した。各計画研究代表者には、使途の変更を希望する場

合は、事前にその目的と変更理由を総括班に申請し、審議を経るよう徹底した。 
一方で、研究期間第 2 年度目に始まった、新型コロナ感染拡大に伴う、国内外出張および研究者・学生

の領域内外への派遣の制限のため、人件費や旅費の使途変更、公開シンポジウムや領域全体会議に備え

た会議費や出張旅費の繰越しなど、一部研究費の使途変更を余儀なくされた。しかしそのような場合で

も、科研費使用ルール遵守のもと、可能な限り共同研究で使用する共通試料費や、評価解析のための装置

使用料として活用するようにし、最大限共同研究成果に結びつくような使途とするよう指揮した。 
 
研究設備等の活用状況 

本領域では、総括班傘下に、本領域研究の３つの核心的技術

要素に関する計算解析センター、ナノ計測センター、モデル試

料センターを設置した。領域メンバー専用 Slack（コミュニケー

ションツール）を立ち上げ、各センターにおける共用設備に関

する情報を提供・共有した。また情報共有だけでなく、計算方

法や解析方法、電子顕微鏡観察のための試料作製方法や観察方

法、共通試料の有無、その他研究に際してのノウハウについて

も領域内で共有化し、共同研究を円滑に推進するためのプラッ

トフォームを整えた。この環境は、公募班として参画する異分

野からの研究グループのように、領域内連携の拠り所がわからない場合に特に有効に機能した。その結

果、研究者間の見通しが良くなり、研究経費の効率的活用だけでなく，多くの共同研究の成果に繋がっ

た。 
各センターに導入・活用した主な設備とその活用状況は、以下の通りである。 

（１）計算解析センター（東京大学、京都大学、名古屋大学） 

 第一原理計算および機械学習解析に関する共同研究に活用

するため、A01(イ)班が中心となり計算解析に関わる設備導入お

よびその共同利用の運営を司った。また同センターの運営や連

絡調整、解析補助のため、技術補佐員を 1 名配置した（総括班

費による雇用）。主な導入共用設備は、「機能コア解析用機械学

習システム（2019 年度、設置場所：東京大学）」、「高精度機械

学習ポテンシャル開発用第一原理計算システム（2019 年度、設

置場所：京都大学）」、「第一原理拡散計算用計算機システム

（2020 年度、設置場所：京都大学）」である。これらは計算デ

ータ収集用の計算資源としてだけでなく、データ共有用のファ

イルサーバーとしても使用し、本領域の非常に多くの共同研究

に活用した。これらに加え、東京大学、名古屋大学におけるス

ーパーコンピュータ共用設備も利用した。スパコンの利用により、多くの単体・化合物を対象とする機

械学習ポテンシャルおよび固体内拡散の高精度・高効率解析手法のパフォーマンス評価、汎用性評価を

短期間で実施することが可能となった。さらには、各班との共同研究において対象とする、より現実的

で大規模な機能コアの計算解析も実施することが可能となり、研究の高度化と効率化が図れた。 
（２）ナノ計測センター（東京大学、大阪大学） 

 高分解能での走査型透過電子顕微鏡(STEM)観察のために、試料作製に不可欠な「電子顕微鏡用試料ク

リーニング装置（2019 年度、設置場所：東京大学）」を導入した。これは本領域研究の開始に伴い、機能

Slack による各センターの情報共有 

機能コア解析用機械学習システム 
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コアの精密計測において、電子顕微鏡試料に付着するコンタミネーシ

ョンが極めて大きな問題であることが判明したためである。本装置

は、本領域内での共通試料の解析や各班との共同研究におけるほぼす

べての電子顕微鏡試料に活用した。その結果、電子顕微鏡試料を長時

間クリーンな状態に保持することが可能となり、機能コアの精密計測

に加え（Nano Lett. 2020）、動的挙動の原子分解能観察にも成功し

（Nature Mater. 2021）、着実に実績を挙げることができた。また本領域

の共同研究を進めていく過程で、電池関連材料や環境材料にはイオン

研磨に弱い試料が多くみられたため、当初計画には入っていなかった

が、2020 年度に「イオン研磨装置（液体窒素冷却仕様）（2019 年度、

設置場所：東京大学）」を導入した。これにより、イオン照射に弱い機

能コアを含む試料作製も可能となり、多くの共同研究において活用し

た。その他、本領域研究者が関わっている、文科省ナノテクプラット

フォーム事業共用設備の利用（東京大学、名古屋大学等）も積極的に

行った。また、東京大学に本センターにおける試料作製を補助する技

術補佐員を 1 名配置し（総括班費による雇用）、事務連絡・情報共有・

研究推進の効率化を図った。さらには、領域内モデル試料センターと

試料を共有することでも、研究費を効率的に活用した。 
（３）モデル試料センター（名古屋大学、北海道大学、NIMS） 

  本領域研究の特色として、他の研究グループでは容易

に合成できない、双結晶試料や高圧合成試料、原子堆積

薄膜試料などの良質試料の獲得が挙げられる。双結晶関

連の設備として、「高純度界面形成システム（2019 年度、

設置場所：名古屋大学）」を導入した。所定のドーパント

を双結晶界面に導入する装置であり、A02(ウ )班や

A03(キ)、公募研究との連携に関する多くの共通試料作

製に活用した。またこれらの試料作製補助のため、技術

補佐員を 1 名配置した（総括班費による雇用）。「超高圧

合成装置用パルス電源装置(2020 年、設置場所：物材機

構)」は、既存のベルト型高圧装置では困難であった硬質

材料や難焼結性材料の合成を可能にし、A03(キ)班や

A03(ク)班との共同研究に活用した。原子層薄膜試料に

ついては、当初計画通り新規高額装置は導入せず、

A03(カ)班の現有装置・合成条件データを最大限に活用し、A03(ク)班における固体電解質研究に活用する

など、研究費の効率的使用を図った。 
 

その他総括班活動に関わる研究費活用 

（１）イベント企画 

 「総括班会議」、「公開シンポジウム」、「領域全体会議」、「若手の会」、「国際シンポジウム」を開催す

るための会議費・会場賃借料（オンライン開催時はシステム利用料）等に使用し、領域の円滑な運営お

よび領域内外の研究者間の交流促進に有効活用した。これらのイベント時には案内ポスター、ニュース

レターや概要集を印刷・配布し、各イベントの盛況な開催をアシストした。 

（２）国際交流 

 初年度および最終年度を中心に、著名な海外研究者の招へいに必要な旅費や講演謝金に使用し、国際

的ネットワーク構築に役立てた。また、最終年度に若手 1 名の海外機関滞在（ドイツ、2023 年 8 月～2024
年 1 月）に際しては、滞在先での共同研究に必要な原材料費にも使用して、国際活動を支援した。 

（３）広報 

領域活動広報と領域内共同研究促進のため、領域ホームページおよび研究成果ホームページの作成費、

領域メンバー専用コミュニケーションツール利用料に使用した。 
  

電子顕微鏡用試料クリーニング
装置 

超高圧合成用パルス電源装置 



 

- 24 - 

10 当該学問分野及び関連学問分野への貢献の状況 

研究領域全体を通じ、本研究領域の成果が当該学問分野や関連学問分野に与えたインパクトや波及効果などにつ

いて、「革新的・創造的な学術研究の発展」の観点から、具体的かつ簡潔に１頁以内で記述すること。なお、記述に

当たっては、応募時に「①既存の学問分野の枠に収まらない新興・融合領域の創成を目指すもの」、「②当該領域の

各段野発展・飛躍的な展開を目指すもの」のどちらを選択したか、また、どの程度達成できたかを明確にすること。 

 

本領域成果の関連学問領域でのインパクト 

本領域は、「②当該領域の格段の発展・飛躍的な展開を目指すもの」を選択した。 
従来の材料科学における結晶欠陥研究

は、結晶学的方位や格子整合性と、それに

基づくひずみなど、線形弾性論に基づいた

議論が主であった。本領域は、従来理論が

適用できない非線形領域であり、これまで

ブラックボックスとされてきた欠陥コアの

構造と量子場（＝機能コア）に踏み込むこ

とで、欠陥の新機能発掘・新材料創製を目

指した。その結果(右図および「6. 主な成

果」参照)、光外場を活用した無機材料巨大

変形機構解明、転位発光と制御、転位・界

面における熱伝導解明と予測、粒界バンド

ギャップによる酸化物保護膜性能解明、原

子レベル粒界移動動的観察と機構解明、界

面局所電磁場の可視化を始めとする数多くの革新的な研究成果を挙げることに成功し、これまでの材料

科学の枠組みを遥かに凌駕する「機能コア」の学理構築を達成できた。 

さらに、高性能熱電変換材料、全固体熱トランジスタ、超高性能固体イオニクス材料、高性能耐環境保

護膜、超硬質切削工具の開発など、領域研究開始前には想定していなかった、多岐の材料分野に亘る創

造的な実用材料開発を「機能コア」の学理に基づき実現した。それらの成果は、Nature 系列誌に 28 報、

Science 系列誌に 8 報、その他インパクトファクター10 以上の学術誌に 41 報を含む合計 418 報の学術

論文として発表した。当該・関連学問分野に多大なインパクトを与えたと自己評価している。 

 

本領域の学協会活動と国際活動におけるインパクト 

 学協会活動も活発に行い、本領域のプレゼンスをアピールした。本領域研

究者が、国内学協会のシンポジウムや講演会を計 17 件企画・運営し、基調・

招待講演を行うなどリードした。国際会議においても、本領域研究者が計 7
件のシンポジウムを企画・運営した。特に最終年度には、国際会議

MRM2023/IUMRS-ICA2023 において「機能コア科学」シンポジウムを開催した（上写真）。開催地は国内

（京都）であったが、全 63 件の発表のうち 24 件が海外機関からの発表であり、国際交流と本領域のプ

レゼンス向上の絶好の機会となった。今回招へいした米・仏の研究者達から、今後欧米で開催される国際

会議での運営協力も要請されており、現在でも継続的な連携を進めている。また、研究期間内に領域研究

者が行った国際会議基調講演は計 17 件、国際会議招待講演は計 205 件にも上り、本領域研究は国際的

にも大きな注目を集めた。その他にも、領域代表者が筆頭著者として出版した英文総説論文（K. Matsunaga 
et al., JCS-Jpn. 130, 648-667 (2022)）は、同誌の 1) Editor’s choice として選定され、2) 2022 年優秀総説

論文賞を受賞し、3) 2023 年 1 月号表紙として選定され、4) 2023 年 Most Cited Article にもなった。以

上の活動とその結果から、本領域の認知度は国内外で大きく高まったといえる。 
 

その他、本領域研究の波及効果 

 多くの本領域研究者は、本領域で培った志と実績に基づき、既に他プロジェクトにも研究展開している。

例えば、JST 事業では ERATO に 1 名、CREST に 1 名、さきがけに 7 名、創発に 8 名採択され、活躍の場

を広げている。個人賞受賞の中には、日本学士院賞（2023 年・東大柴田）、サー・マーティン・ウッド賞

（2023 年・理研小林）、ジェームス・C・マックグラディ新材料賞（2023 年・物材機構谷口）等、権威あ

る個人賞も含まれ、本領域研究者に対する分野を超えた高い学術的評価が伺える。また、女性研究者・大

学院生による受賞は計 41 件にも上り、さらに 3 名が国内大学助教に正規任用されている。本領域は我が

国の材料科学分野における女性研究者の育成と輩出にも大きな役割を果たしたといえる。 

本領域の革新的・創造的な研究成果と学術の発展 
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11 若手研究者の育成に関する取組実績 

研究領域全体を通じ、本研究領域の研究遂行に携わった若手研究者（令和６年３月末現在で 39 歳以下。研究協

力者やポスドク、途中で追加・削除した者を含む。）の育成に係る取組の実績について、具体的かつ簡潔に１頁以

内で記述すること。 

 

「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「若手の会」を 2019 年度と 2023 年度

に開催し、合わせて 200 名以上が参加した。長時間に亘り、ポ

スターセッションを通じて徹底的に議論を戦わせ、大学院生の

自立心強化や、健全な競争心の刺激に大いに役立った。これに

より、研究機関や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、卒業後もそのネットワークが機能している。 

 2020 年度以降、コロナ禍により対面・合宿形式での若手の会が実施で

きなかった。これに対し、領域内若手研究者・大学院生間のネットワー

クを維持・発展させるため、オンラインによる「若手コラボツアー」を

実施した。ここでは、大学院生・若手研究者による最新研究トピックス

の発表と討論だけでなく、オンラインカメラもしくは収録動画を活用し

た研究室ツアーを行い、各研究グループの相互理解を促した。「コロナ禍

であっても交流や連携研究のきっかけとなり有益であった」と、参加者

からの多くの肯定的な意見が寄せられた。 
 
国内外著名研究者による若手向け研究セミナー開催 

 コロナ禍前後には、国内外で著名な研究者による若手研究者・大学院

生向けセミナーを、各計画班で対面開催した。海外講師セミナーでは、

米、仏、独、韓国等の材料科学の研究者に依頼し、転位や粒界、界面、

ナノ計測、エネルギー材料合成などに関わる基礎から最新研究動向を学

ぶ機会とした。コロナ禍後期以降は、オンライン開催による国内他機関

からの参加も可能とし、領域内若手の国際性の涵養を促進した。 
 
キャリアアップおよび受賞 

本領域研究期間中にのべ 43 名の若手研究者がキャリアアップ

(海外含む)している。39 歳以下で、博士研究員としての就職 11
件、助教への昇任 11 件、講師への昇任 6 件、准教授への昇任が 9
件、研究機関への採用も 4 件あった。これらには女性研究者が 8
名含まれる（うち 3 名が国内大学助教に着任(東大、名大、阪大)）。

加えて教授への昇任も 2 件あり、これらの大多数が新たな職位に

着任後も、材料科学研究で活躍中である。また若手研究者・大学院生の研究活動は国内外において高い評

価を受けており、計 198 件の発表賞・個人賞を受賞した。さらに JST さきがけ、創発研究での若手の採

択も 14 件ある。本領域は若手のキャリアパスとしても大きな役割を果たし、本領域研究の学理や志は確

実に次世代に継承できているといえる。 
 

  

若手コラボツアー(東大) 

2023 年度若手の会(東大) 

Till 博士による転位セミナー(名大) 
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12 総括班評価者による評価 

研究領域全体を通じ、総括班評価者による評価体制（総括班評価者の氏名や所属等）や本研究領域に対する評価

コメントについて、具体的かつ簡潔に２頁以内で記述すること。 

 

総括班評価者による評価体制 

 評価委員は、総括班会議および領域全体会議に出席し、計画研究・公募研究の研究進捗状況のチェッ

クと評価を行った。その結果を領域代表者、計画班研究代表者、個々の領域内研究者にフィードバック

し、領域内研究成果の質的および量的な向上をもたらすだけでなく、研究展開の新たな方向性の提案も

行い、領域研究を強力にサポートした。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、領域全体の運営に関する評価と指導を行った。 

 

評価委員氏名・専門分野 

佐久間健人（東京大学・名誉教授）  専門：材料科学 

森博太郎（大阪大学・名誉教授）  専門：材料科学・電子顕微鏡学 

森田清三（大阪大学・名誉教授）   専門：表面科学 

香山正憲（産業技術総合研究所・名誉ﾘｻｰﾁｬｰ） 専門：計算材料科学 

 

 また本領域では、上記評価委員に加え、材料科学分野の領域代表経験者から 2 名に領域アドバイザー

として協力を仰ぎ、共同研究促進のための方策や中間評価、事後評価に向けての領域成果取りまとめの

相談役を務めていただいていた。 

 

領域アドバイザー氏名・専門分野 

幾原雄一（東京大学・教授）    専門：材料科学、電子顕微鏡材料学 

※特定領域研究「機能元素のナノ材料科学」領域代表(2007-2011) 

田中功（京都大学・教授）   専門：計算材料科学 

※新学術領域研究「ナノ構造情報のフロンティア開拓」領域代表(2013-2017) 

 

評価委員による評価コメント 

佐久間健人（東京大学名誉教授） 

本領域研究は、先端ナノ計測と計算科学で卓越した研究業績を挙げているメンバーが結集して核とな

り、結晶欠陥の電子・原子レベル構造と特性の関係解明に立脚した、普遍的な材料設計指針を獲得するこ

とを目指したものである。本領域の特徴は、領域代表の強いリーダーシップの下、これまでの材料科学で

は踏み込むことが難しかった、結晶欠陥コアの量子状態解明や新機能発現に果敢に挑戦し、成功した点

である。例えば、光環境によって半導体結晶の変形挙動がドラマチックに変化する現象をベースにした、

転位コア発光の発見、独自開発の無磁場原子分解能電子顕微鏡による半導体・セラミックス界面の空間

電荷計測の成功は、従来の材料科学における未踏領域に踏み込んだ世界的に卓越した成果である。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た。硬質材料や熱電材料、セラミッ

クス材料，固体イオニクス材料など、いくつかの異なる材料分野への応用に挑み、機能コアのコンセプト

に立脚した具体的な研究開発成果も得られている。これらの成果による知見や研究手法は、学術的に高

いインパクトをもつだけでなく、これからの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。本領域の研究者達には、引き続き世界最高水準の研究を続け、世界を牽引していただきたい。 

若手研究者育成という点においても、コロナ禍の状況にも関わらず、さまざまなツールを活用した運

営にいち早く取り組み、それらを実現した領域代表と総括班メンバーの努力や工夫には大いに敬意を表

したい。その結果として、研究期間中に多数の学生や大学院生、博士研究者が、大学や研究機関の研究ス

タッフとしてステップアップしているのであろう。これは本領域研究の研究水準の高さを示しているが、

材料科学に関わる他大学や他研究機関の若手研究者にも大きな刺激となっているであろう。これらの若

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はずである。 
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森 博太郎（大阪大学・名誉教授） 

材料科学による新しい原理の発見や、新原理に基づく超高性能材料の開発が、未来社会の構築には必

要不可欠である。材料科学研究における 10 年に一度の大発見が、世の中を大きく変える原動力になりう

る。それを目指した先進的な取り組みは、材料科学研究者の使命であると言って過言でない。その点で、

本領域の主要な研究者は、すでに、暗環境下での無機結晶の柔軟性発見や、材料の格子欠陥に対する最新

の電子顕微鏡法開発、情報科学と第一原理計算を融合させた計算科学手法の開発等、新しい材料現象の

発見や新解析手法開発の実績を挙げている。本領域は材料科学の新しい潮流を生み出せる、数少ない研

究組織の一つであることは論をまたない。革新的な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。 

さらに本領域の優れた研究者のもとで学んだ多くの大学院生が、大学や研究機関、一般企業における

研究者として成長していることは非常に頼もしい。領域代表の強いリーダーシップの下、総括班および

若手を中心とした班員らの不断かつ有機的な連携の賜物である。若手というものは、熱意ある優れた研

究者を目の当たりにしたとき、自分の将来と重ねて、その道を目指すものである。次世代育成という観点

でも、本領域の意義は非常に大きい。 

これからも手綱を緩めることなく、本領域の研究水準をさらに向上させ、材料科学だけでなく物質科

学、物性科学を含めた分野の発展を横断的に支えることを期待している。 

 

森田清三（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の基盤を支える重要な解

析手法である。本領域ではこれをさらに深化させ、独自開発の電子顕微鏡法により、原子レベルでの構造

情報だけでなく、原子内部や界面における局所的な物理場の計測まで成功している。さらに、第一原理計

算やマテリアルインフォマティクスによる最先端の理論計算技術を連携させ、新しい材料機能の創出を

目指し、世界トップレベルでの材料研究を推進している。とくにインフォマティクス手法の発展は目を

見張るものがあり、本領域研究者による熱電材料特性の予測モデル開発やナノ計測・スペクトル解析と

の連携の成果は、他に類を見ない素晴らしいものである。 

 本領域では，領域内連携研究を活発に行うことで、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。これは領域代表者を始め多くの中堅研究者が志を一つにし、より優れた成果を

得るために日々取り組んだ結果である。本領域は終了するが、これに留まらず、本領域メンバーの優れた

能力をさらに結集し、より一層ステップアップした成果を目指し、その成果を世界に向けて発信して頂

きたい。 

 

香山正憲（産業技術総合研・名誉リサーチャー） 

材料の表面や界面、欠陥、不純物が材料の特性を決めている例は枚挙に暇がなく、それを理解し、設計

することは、長年にわたる材料科学の重要な課題である。ナノ計測技術や、第一原理計算と機械学習・情

報学的手法を融合させた計算科学を駆使して、定量的に結晶欠陥の素性を掌握する研究において、本領

域メンバーは世界のトップレベルにあることは間違いない。実際、本領域では、従来の材料科学研究から

は想像もできないぐらいの新しい知見を得ている。これは、多くの研究成果が Nature, Science, Nature 

Material などの一流誌で発表されていることから明白である。 

新学術領域研究は、多様な研究者・研究室間での有機的な連携研究を行うことで、単一の研究室では達

成困難な新しい学術の創出を達成することに最大の意義がある。とくにナノ計測や計算科学の現在まで

の発展は、互いの連携によるものといって過言ではない。本領域はそれを実践するものであり、得られた

成果の学術的価値は想定を超えた非常に高いレベルにあり、本領域の目標は十二分に達成している。こ

こで活躍した若手・中堅研究者が、今後の材料科学の発展に大きく寄与することを期待している。 
 

 


