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１．研究計画の概要 
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偏析状態を指し、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を制御
するキーファクターの抽出を行い、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、ナノ機能元素材料科学の

基礎確立へと昇華させることを最終目標と
している。 
２．研究の進捗状況 
本研究項目は透過型電子顕微鏡を主に用

い，機能元素近傍における超構造の原子構
造態解析を行ってきた．これまでに，複数

方向から原子分解能観察することにより機
能元素の 3次元配列を完全決定する新たな

手法を開発した。さらに，同手法を共通試
料の TiO2と Al2O3に適用し、表面原子構造
の完全決定(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
（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
（Phys. Rev. Lett. 2009）。 
また，W を添加した NbSi2の転位芯にお
ける W 置換サイトの同定や局所歪み分布

の定量解析に成功した．さらに，長年その
正体が不明であった LaNi5化合物の水素吸
蔵-放出に伴い生成する高密度の面上欠陥
について，これらが Ni空孔濃化により生じ
ている極めて特徴的な欠陥構造であること
を突き止めた． 
また，次世代パワーデバイス用

4H-SiC 半導体上に作製した低抵抗
TiAl系電極界面の原子構造や結合状態
を解析し、電極は原子レベルで平坦な
Ti3SiC2/4H-SiC ヘテロエピタキシャル
界面が形成しており、界面における安

定な Si-C-Si 結合形成によりショット
キー障壁の低減化 (低抵抗電流輸送 )が
発現したと推察された。 (Adv. Mater 
2009) 
３．現在までの達成度 
現在までにSTEMなどのナノ計測手法を先

鋭化し，機能元素の三次元構造の決定，表面

原子構造の可視化，欠陥超構造におけるノン
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ストイキオメトリーの定量化，異相界面超構

造の完全決定を達成している．すでに Nature 
Materialsや Science等の学術雑誌に 100 報以
上の論文が掲載されている．その研究成果は

国内外に広く知られつつあり，国内・国際会

議における招待講演も多数行っている．平成

21 年度に行われた中間評価においても高い
評価を得ており，目標は十分に達成している

と考えられる． 
４．今後の研究の推進方策 
これまで培ってきた計測技術をさらに先

鋭化するとともに，領域内での連携を強化
していく。 
具体的には，軽元素直視観察手法の開発，

格子歪の原子分解能定量化手法の開発，お
よび化学結合の直接計測手法の開発を行う．

それらの手法を近年注目を集めている Li
イオン電池や太陽光電池，触媒材料などに
適用し，機能元素による材料設計指針の確
立を目指す． 
５. 代表的な研究成果 
（研究代表者、研究分担者及び連携研究者に

は下線） 
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