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はしがき 

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、材料科学にもとづく新材料開

発には停滞感が漂っている。経験やノウハウにもとづき行われてきた、伝統的な経験知にもとづく材料

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もとづき、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。 

格子不整合領域にもと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。本領域は、機能コア概念に基づく新材料学理

の構築と、それに基づく新材料機能の創出を目的とした。 
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   柴田 基洋（東京大学・生産技術研究所・助教） 

A02(ウ)「界面機能コア解析」 
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A03(オ)「高温高圧プロセスによる新材料機能創出」 
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 研究分担者  長谷川 正（名古屋大学・工学研究科・教授） 

  川村 史朗（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・主任研究員） 

  宮川 仁（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・主任研究員） 

A03(カ)「界面制御による高機能薄膜材料創製」 

 研究代表者  太田 裕道（北海道大学・電子科学研究所・教授） 

 研究分担者  寺崎 一郎（名古屋大学・理学研究科・教授） 
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A03(キ)「耐熱・耐環境セラミックスの高機能化」 

 研究代表者  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） 
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 石部 貴史（大阪大学・基礎工学研究科・助教） 
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 池野 豪一（大阪公立大学・工学研究科・准教授） 

 横井 達矢（名古屋大学・工学研究科・講師） 

 森川 大輔（東北大学・多元物質科学研究所・助教） 
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 八木 俊介（東京大学・生産技術研究所・准教授） 
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酒井 求 （早稲田大学・ナノ・ライフ創新研究機構・講師） 

 小林 玄器（理化学研究所・開拓研究本部・主任研究員） 

 

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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研究発表 

【主な雑誌論文】（一部抜粋、すべて査読有り。研究代表者には二重下線、研究分担者には一重下線、
corresponding author には左に＊印を付す） 
研究項目 A01(ア)  機能コアのモデリング 
[1] *Y. Ogura, A. Nakamura, T. Kameyama, Y. Kurokawa, E. Tochigi, N. Shibata, T. Torimoto, S. Hoshino, T. Yokoi, K. 

Matsunaga, “The effect of room-temperature plastic deformation in darkness on the photoluminescence properties of 
ZnS” J. Am. Ceram. Soc. 107, 2040-2047 (2024). 

[2] *Y. Li, X. Fang, E. Tochigi, Y. Oshima, S. Hoshino, T. Tanaka, H. Oguri, S. Ogata, Y. Ikuhara, K. Matsunaga, A. 
Nakamura, “Shedding new light on the dislocation-mediated plasticity in wurtzite ZnO single crystals by 
photoindentation”, J. Materi. Sci. Tech., 156, 206-216 (2023). 

[3] *S. Kitou, *Y Oshima, A. Nakamura, K. Matsunaga, H. Sawa, “Room-temperature plastic deformation modes of 
cubic ZnS crystals”, Acta Mater. 247 118738 (2023). 

[4] V. P. Kumar, S. P., B. Zhang, S. Fujii, K. Yoshizawa, P. Boullay, S. L. Tonquesse, C. Prestipino, B. Raveau, P. Lemoine, 
A. Paecklar, N. Barrier, X. Zhou, M. Yoshiya, K. Suekuni, *E. Guilmeau, “Engineering transport properties in 
interconnected enargite-stannite type Cu2+xMn1-xGeS4 nanocomposites”, Angew. Chem.Int. Ed. 61, e202210600 
(2022). 

[5] *A. Nakamura, *X. Fang, A. Matsubara, E. Tochigi, Y. Oshima, T. Saito, T. Yokoi, Y. Ikuhara, K. Matsunaga, 
“Photoindentation: A new route to understanding dislocation behavior in light”, Nano Lett. 21, 1962-1967 (2021). 

[6] Q.K. Muhammad, *L. Porz, A. Nakamura, K. Matsunaga, M. Rohnke, J. Janek, J. Rödel, *T. Frömling, “Donor and 
acceptor-like self-doping by mechanically induced dislocations in bulk TiO2”, Nano Energy 85, 105994 (2021). 

[7] *T. Kanno, H. Tamaki, M. Yoshiya, H. Uchiyama, S. Maki, M. Tanaka, Y. Miyazaki, “High-density Frenkel defects 
as origin of n-type thermoelectric performance and low thermal conductivity in Mg3Sb2-based materials”, Adv. Funct. 
Mater. 31, 2008469 (2021). 

[8] *L. Porz, T. Frömling, A. Nakamura, N. Li, R. Maruyama, K. Matsunaga, P. Gao, H. Simons, C. Dietz, M. Rohnke, 
J. Janek, J. Rödel, “Conceptual framework for dislocation modified conductivity in oxide ceramics deconvoluting 
mesoscopic structure, core, and space charge exemplified for SrTiO3”, ACS Nano 15, 9355-9367 (2020). 

[9] Y. Oshima, *A. Nakamura, K. P. D. Lagerlöf, T. Yokoi, K. Matsunaga, “Room-temperature creep deformation of 
cubic ZnS crystals under controlled light conditions”, Acta Mater. 195, 690-697 (2020). 

[10] *K. Matsunaga, S. Hoshino, U. Masaya, Y. Oshima, T, Yokoi, A. Nakamura, “Carrier-trapping induced reconstruction 
of partial-dislocation cores responsible for light-illumination controlled plasticity in an inorganic semiconductor”, 
Acta Mater. 195, 645-653 (2020). 

[11] *S. Fujii, T. Yokoi, C. A. J. Fisher, H. Moriwake, *M. Yoshiya: “Quantitative prediction of grain boundary thermal 
conductivities from local atomic environments”, Nature Commun. 11, 1854 (2020). 

[12] T. Nishi*, K. Matsunaga, T Mitsuoka, Y. Okimura, Y. Katsu, “Advanced superhard composite materials with 
extremely improved mechanical strength by interfacial segregation of dilute dopants”, Sci. Rep. 10, 21008 (2020). 

研究項目 A01(イ)  情報科学による機能コア計算設計 

[13] *PY. Chen, *K. Shibata, K. Hagita, T. Miyata, *T. Mizoguchi, “Prediction of the Ground State Electronic Structure 
from Core-loss Spectra of Organic Molecules by Machine Learning”, J. Phys. Chem. Lett. 14, 4858-4865 (2023). 

[14] *YS. Xie, K. Shibata, T. Mizoguchi,“A defect formation mechanism induced by structural reconstruction of a well-
known silicon grain boundary”, Acta Mater. 250, 118827 (2023). 

[15] H. Hayashi, A. Seko, *I. Tanaka, “Recommender system for discovery of inorganic compounds”, npj Comput. 
Mater. 8, 217 (2022). 

[16] *K. Shibata, K. Kikumasa, S. Kiyohara, *T. Mizoguchi,“Simulated carbon K edge spectral database of organic 
molecules”, Scientific Data 9, 214-1-11 (2022). 

[17] P. Zhong, *K. Toyoura, L. Jiang, L. Chen, S. A. Ismail, N. Hatada, *T. Norby, *D. Han, “Protonic Conduction in 
La2NiO4+δ and La2-xAxNiO4+δ (A = Ca, Sr, Ba) Ruddlesden–Popper Type Oxides”, Adv. Energy Mater. 12, 
2200392 (2022). 

[18] K. Kikumasa, S. Kiyohara, K. Shibata, *T. Mizoguchi, "Quantification of the Properties of Organic Molecules Using 
Core-Loss Spectra as Neural Network Descriptors", Advanced Intelligent Systems 4, 2100103 (2022). 

[19] *Y.S. Xie, K. Shibata, *T. Mizoguchi, “A brute-force code searching for cell of non-identical displacement for CSL 
grain boundaries and interfaces”, Computer Physics Communications 273, 108260 (2022). 

[20] K. Liao, K. Shibata, *T. Mizoguchi, “Nanoscale Investigation of Local Thermal Expansion at SrTiO3 Grain 
Boundaries by Electron Energy Loss Spectroscopy”, Nano Lett. 21, 24, 10416–10422 (2021). 

[21] M. Tsubaki, *T. Mizoguchi, “Quantum Deep Field: Data-Driven Wave Function, Electron Density Generation, and 
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Atomization Energy Prediction and Extrapolation with Machine Learning”, Phys. Rev. Lett. 125, 206401 (2020). 
[22] K. Nakazawa, S. Amma, *T. Mizoguchi, “In situ observation of the dynamics in the middle stage of spinodal 

decomposition of a silicate glass via scanning transmission electron microscopy”, Acta Mater. 200, 720-726 (2020). 
[23] K. Suzuki, K. Ohura, A. Seko, Y. Iwamizu, G. Zhao, M. Hirayama, I. Tanaka, *R. Kanno, “Fast material search of 

lithium ion conducting oxides using a recommender system”, J. Mater. Chem. A 8, 11582-11588 (2020). 
[24] S. Kiyohara, M. Tsubaki, *T. Mizoguchi, “Learning excited states from ground states by using an artificial neural 

network”, npj Comp. Mater. 6, 68 (2020). 
研究項目 A01 公募研究 
[25] M. Higashi, H. Ikeno: “Extraction of Local Structure Information from X-ray Absorption Near-Edge Structure: A 

Machine Learning Approach”, Mater. Trans. 64, 2179-2184 (2023). 
[26] M. Matsuura, *T. Yokoi, Y. Ogura, K. Matsunaga, “Anharmonicity in grain boundary energy for Al: thermodynamic 

integration with artificial-neural-network potential”, Scripta Mater. 236, 115685 (2023). 
[27] *T. Yokoi, A. Hamajima, J. Wei, B. Feng, Y. Oshima, K. Matsunaga, N. Shibata, Y. Ikuhara, “Atomic and electronic 

structure of grain boundaries in α-Al2O3: A combination of machine learning, first-principles calculation and electron 
microscopy”, Scripta Mater. 229, 115368 (2023). 

[28] *S. Fujii, K. Shimazaki, A. Kuwabara, “Empirical interatomic potentials for ZrO2 and YSZ polymorphs: Application 
to a tetragonal ZrO2 grain boundary”, Acta Mater. 262, 119460 (2024). 

研究項目 A02(ウ)  界面機能コア解析 

[29] *T. Seki, T. Futazuka, N. Morishige, R.Matsubara, Y. Ikuhara, *N. Shibata, “Incommensurate grain-boundary atomic 
structure”, Nature Commun. 14, 7806 (2023). 
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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」 
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研究成果 

研究項目 A01 機能コアの理論解析 

本研究項目では、第一原理計算、情報科学にもと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

することを目的とする。得られた主な成果を以下に記す。 

A01(ア)  機能コアのモデリング 

● 結晶粒界・転位の熱伝導度の定量予測手法開発 

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、粒界コアのフォノン状態（粒

界量子場）の熱機能コアとしての重要性も解明した。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 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)）。 

● 結晶転位の力学的・光学的機能 

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、化

合物半導体結晶 ZnS における転位コアの静電場（転位コア量子場）

と可視光の相互作用が、同結晶の光照射硬化の起源であることを突

き止めた（図 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 2
下）。転位は外力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示した（Acta Mater. 2020, 
Nano Lett. 2021, Phys. Rev. Mater. 2023 等）。 
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 

 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、熱と界面との相関性を明らかに

した（Comp. Mater. Sci. 2022, 図 3）。さらに、Si 界面の熱による構造お

よび物性の解析から、同界面の熱機能コアとしての役割を解明した

（Acta Mater. 2023）。その他、ELNES/XANES 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）、
A03(キ)班との共同研究によりガラス中の配位数分布の解明に成功し

（J. Phys. Chem. Lett. 2020）、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）。 
● イオン伝導物質探索 
 A03(ク)との連携し、高性能リチウムイオン伝導物質の探索と新規物

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 

 第一原理量子応力場解析法により、結晶欠陥固有の力場とマルチフェロイック機能を解明した。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。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。 

公募研究 2 期 

図 1 MgO 転位コア近傍の熱伝導 

図 3 開発原子間ポテンシャルと Si
界面の構造・機能予測 

図 2 ZnS 転位コアの静電場(上)、転
位導入試料のりん光発現(下) 



 

- 12 - 

 機械学習原子間ポテンシャルを開発し、Si 材料における転位の構造と移動度を解明した。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。 
 
研究項目 A02 機能コアのナノ計測 

本研究項目は、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 
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ことを目的とする。得られた主な

成果を以下に記す。 

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 

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、高温構造用セラミックスの代表格であ

る、Al2O3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 4）。また粒界バンド

ギャップは、粒界コア特有の配位構造を起源とすることも

突き止めた。 
高温クリープや酸素透過性能など、高温構造材料・耐環境

性材料の特性は、粒界でのイオン拡散によって決定される。

理論計算および双結晶モデル実験との連携で、粒界イオン

拡散は粒界バンドギャップ＝粒界量子場に支配されている

ことを示す画期的な成果となった。 
● 酸化物粒界移動機構の直接観察 

 原子分解能 STEM による Al2O3 粒界移動現象の原子レベ

ル直接観察に成功した。さらに、A01(ア)と連携による理論

計算により、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 Comm. (2022), 図 5)を見出した。 
● 原子分解能局所電磁場観察 STEM 法の開発と応用 

 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、界面機能

コアの局所電磁場定量観察法を確立した。本手法を用いて、

これまで直接観察が困難であった 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))、イオン伝

導体 YSZ 粒界における空間電荷層存在の実証と Y 粒界偏析

強度との相関性の解明、さらに同 DPC 法を原子分解能化させ、反強磁性ヘマタイト(Fe2O3)結晶中の原子

磁場の実空間観察を世界で初めて実現した（Nature (2022), 図 6）。 
A02(エ)  表面機能コア解析 

● 酸化物表面の原子分解能観察 

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)と公募班との連携により、この線欠陥は負に帯電し水が全く吸着しないことが判明し、

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 7）。また公募班との連携で SnO2表面や SrTiO3表面の表面欠陥とそ

のイメージコントラストについても詳細に解明した 
(Appl. Phys. Lett. 2023)。 
公募研究 1 期 

 ナノ電子プローブを用いた局所領域の結晶構造解析を

応用し、強誘電体双晶境界における分極構造の発現を観

測することに成功した。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。新規蛍光材

料銀ゼオライトについて、内包される銀クラスター構造

を解明した。 

図 6 Fe2O3 結晶中の原子磁場の直接観察 

図 5 粒界移動の原子レベル直接観察 

図 4 粒界バンドギャップと粒界性格依存性 

図 7 TiO2 表面の光触媒機能コアとなる線欠陥 
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公募研究 2 期 

 収束電子開設法により、強誘電体ドメイン壁の局所構造解析に成功した。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。 
 
研究項目 A03 機能コア制御にもとづく新材料機能創出 

本研究項目は、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、機能コアによる機能発現機構に関する知見を A01 および A02 にフィードバックし、学理構築を

サポートすることを目的とする。得られた主な成果を以下に記す。 

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 

 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、

Ca 等の元素ドープ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 8)。また、これまで

実現されていなかった窒素量に富んだ多数の金属窒化物の

合成にも成功した。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, Dalton Trans. 2022, Inorg. Chem. 2023)。 
● 高圧合成による Cr-Ge 化合物の発見 

 ダイアモンドアンビルセルによる高温高圧合成により、新規化合物である 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、機能コアとなる Ge 空孔の配置が重要であることを解明した(Inorg. Chem. 2021)。 
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を実現 

 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+置換したときの層界面が

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

を劇的に低減することを見出した。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に

成功した(J. Mater. Chem. A 2020, ACS Appl. Mater. Interf. 2022, 
図 9)。 
● 世界初の全固体熱トランジスタを実現 

 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 10)。A02(ウ)との連携および国際共同研究による成

果である。 
A03(キ)  耐熱・耐環境セラミックスの高機能化 

● 高酸素遮蔽性向上のための酸化物セラミックス膜の粒界機能コアの高度制御 

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、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)および A02(ウ)と連携し、これらの保護膜組織安定性を決

める機能コアが粒界近傍の Al3+空孔であることを突き止め、そ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解明した(Nano Lett. 2020)。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 Al3+空孔濃度の制御が重要であることに着想し、複合酸化物を用いた積層膜を設計・

図 10 世界初の全固体熱トランジスタ 

図 9 新熱電材料 Ba1/3CoO2 の構造と特性 

図 8 高圧合成による新規多窒化物の発見 
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適用することで、飛躍的な酸素遮蔽性と組織安定性の向上に成功し

た(Acta Mater. 2023, J. Ceram. Soc. Jpn. 2023)。 
● 高電場焼結法開発によるセラミックスの高機能化 

 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

体の高速緻密化やより低温での超塑性を実現するとともに、蛍光発

光等の新機能の発現を見出した（J. Eur. Ceram. Soc. 2020, Appl. Phys. 
Exp. 2020, 図 11）。新規光物性は、高電磁場により形成されるイオン

機能コアとなる酸素イオン空孔によることを解明した。また A02(ウ)
との連携により、高速焼結や低温超塑性は高電磁場下で生成される

酸素空孔に強調して誘起されたカチオン空孔の生成と移動によることを突き止めた(Ceram. Int. 2022, Acta 
Mater. 2022)。 
A03(ク)  高機能固体イオニクス材料の創出 

● 超イオン伝導体の創出 

 機能コアとなるアニオン種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 12)においては世界最高のイオン

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から、添加アニオンがリチウムイオン

の拡散障壁を低下させることを解明した。このような可動イオ

ンの制御・設計指針をヒドリド系にも展開し、いく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 

 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、粒界への異種イオン導入により、リチウム負極/酸
化物固体電解質界面におけるリチウム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 

生体親和材料の層状リン酸カルシウム結晶の中に、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（Commun. Chem. 2021）。SrTiO3 (001) 基板上鉄セレン(FeSe)層の超伝導転移温度が、

表面酸素欠陥に強く依存することを明らかにした。高イオン伝導体である、層状ペロブスカイト型

BaNdScO4を見出し、プロトン伝導経路と結晶構造の関係を解明した（J. Mater. Chem. A 2021）。太陽電池

材料 BaSi2 中の点欠陥や粒界とキャリアの相互作用を解明した。p 型 IV 族混晶薄膜において、正孔や電

子、フォノン散乱に有効な粒界構造を明らかにした。遷移金属ダイカルコゲナイドにおける、局所歪みに

よる力場と結晶・電子構造の相関を解明した。 

公募研究 2 期 

 高い触媒活性能を有する(LaMn)1-xO3 について、カチオン欠損量制御よる触媒活性能向上に成功した。

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に起因していることを解明した。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 の結晶構造とプロトン位置の決定に

成功した (Nature Commun. 2023、図 13)。エピタキシャル薄膜成

長技術を高度に制御し、Sc2+添加による SrFeO3 や Ga2O3の電子物

性制御を行った。新規電子物性発現を目指して、Ca-窒素-水素か

らなる複合アニオン化合物の合成に成功し、希土類イオンを添加

した物質の光・磁気特性を評価した。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クラス

ターの系統的な合成に成功した。人工光合成を促進する

Ag/Ga2O3 触媒の活性サイトの評価と特性制御を行った。室温で

作動するヒドリド系電解質の開発や新規酸水素化物の合成に成

功した。 

 

図 11 高電場焼結 YSZ の高機能化 

図 12 新規超イオン伝導体の結晶構造 

図 13 新規プロトン伝導体の構造決定 


