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【本領域の目的】 
 機能材料の多くは、物質の中のドーパントやヘ
テロ界面、ナノ物質などの局所的な構造体、すな
わち「活性サイト」が機能発現の重要な役割を担
っている。我が国は、その活性サイトを狙い撃ち
し、原子分解能で３Ｄイメージングできる技術の
研究開発で世界のトップにいる。「３Ｄ活性サイト
科学」は、多くの分野の機能材料、最先端計算科
学、次世代計測技術を融合させ、グリーンサイエ
ンスやライフサイエンスなる壁を打破した、原子
レベルで局所的な「活性サイト」を中心とした全
く新しい物質科学を創成する基盤的新学術領域で
ある。触媒、太陽電池、スピントロニクス材料、
電子・光デバイス材料、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」が
どのように周辺原子と協調し３次元的に機能発現
しているのかを、計測根拠を持って深く探究し、
新たな学理と新規デバイス創出の道筋を切り拓く。 
【本領域の内容】 

本領域では、以下の４つの班に区分し、13 の計

画研究と 27 年度以降の公募研究の推進により目

標を達成する。 
A01: 活性サイト材料・物質の作製 
A02: 活性サイトの解析と次世代３Ｄ原子イメー

ジング技術の開発 
A03: 理論による活性サイトの機能解明と予測・

材料設計 
A04: 応用研究・デバイス開発 
 

また、領域全体として、以下の４つの研究項目を

重点的に推進する。 
①本領域が誇る３Ｄ原子イメージング法を、タン

パク質分子、有機太陽電池、触媒、スピントロ

ニクス材料、電子・光デバイス材料等の多くの

機能性材料の「活性サイト」構造決定に適用し、

第一原理計算も駆使、「活性サイト」の機能性

を明らかにする。 
②困難とされたソフト・バイオ系マテリアル計測

や、触媒反応等での高速時分割計測など次世代

の３Ｄ原子イメージング技術を開発・実践する。 
③得られた情報を一元化し、活性サイト原子構造

データベースを構築する。 
④「活性サイト」の役割を深いレベルで統合的に

理解する新しい学理を創成し、全く新しい材料

創製への知見を世界に提供する。 
 

【期待される成果と意義】 
「３Ｄ活性サイト科学」は極めて重要と認識さ

れながら、解明のための研究領域が存在しなかっ
た未開の分野である。本新学術領域を発展させ、
研究者間の交流と活性化を図り、異分野の研究者
が多数、本分野に参画することによる相乗効果が
大きく期待できる。生体物質も含め、多くの機能
性材料は「活性サイト」を有しており、本領域の
発展が、物質の機能解明や新規材料開発に大きな
貢献をもたらすことは自明である。例えば、最適
なドーピング技術の探索による革新的パワーデバ
イス開発や、光合成タンパク質分子における金属
クラスターの役割の解明等が挙げられる。 
本領域の発展により、基礎的な物質科学からデ

バイス開発につながる工学分野までの広範な波及
効果が期待できる。また、ここでの成果を海外や
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・強化を目指す。 
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【研究期間と研究経費】 
 平成 26 年度－30 年度 
  1,145,800 千円 
 

【ホームページ等】 
http://www.3d-activesite.jp/ 

  daimon@ms.naist.jp 

 

図 1 「３Ｄ活性サイト科学」の研究の流れ 


