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研究の概要： 材料中の水素が示す個別の水素機能の高度化と融合によって多彩な“高次水素機能”を誘起し、

革新的材料・デバイス・反応プロセスを創成する。これらの研究を通じて、水素の性質を“使いこなす”ため

の指導原理となる新たな水素科学（＝ハイドロジェノミクス）を構築する。 
 

研究分野： 理工系 
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１．研究開始当初の背景 

水素は、変幻自在な元素である。極めて広い濃度

（＝水素密度）範囲で材料中に存在し、高い移動性

や量子性、そして他の元素と多様な反応性を示す。

この時、周囲の状況に応じて、原子状態や共有結合

性・イオン性（しかもプロトン H+とヒドリド H－の

両極性）、またそれらの中間状態にもなり、更に各

状態で水素自体の大きささえも劇的に変える。変幻

自在な性質を精密に捉えることは現在でも容易で

はない。 

これら水素固有の性質の一部は水素の有効な機

能（＝水素機能）として実社会で活用されており、

その社会的重要性から、工学・化学・物理学・生物

学等の各学問分野において個別の水素機能を追求

する研究が進められてきた。 

注目すべき最近の状況は、従来の延長線上にない

水素科学の萌芽である。水素化物ルネサンスとされ

るこの萌芽の本質は、複数の水素機能の相乗効果に

よる“高次水素機能”の誘起であることを、領域研

究者らは掴んでいる。この誘起により個別の水素機

能だけでは実現困難な革新的材料・デバイス・反応

プロセスの創成が期待される(右図)。実際に多彩な

高次水素機能を誘起するためには、学問分野の枠を

超えて有機的に連携した新たな水素科学が必要と

なる。 
 

２．研究の目的 

上記のような背景から、合成・解析技術を含めた研究基盤を共有し、更に統計数理科学を含めた異分野技術

も果敢に取込むことで、新たな水素科学（ハイドロジェノミクス、Hydrogen（水素）-omics（～の学問体系））

を早期・確実に構築すべき、との着想に至った。具体的には、高密度凝集や高速移動等の材料中の水素が示す

個別の水素機能の高度化と融合によって多彩な高次水素機能を誘起し、次々世代のエネルギー変革等にも資す

る革新的材料・デバイス・反応プロセスを創成する。これらの研究を通じて、変幻自在な水素を“使いこなす”

ための新たな水素科学（ハイドロジェノミクス）を構築することを、本領域の目的とする。 
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３．研究の方法 

学問分野の枠を超えた有機的連携のために、水素の高密度凝集(研究項目 A01 に対応)に加えて、電子機能・

力学特性等の強化のために重要な微量水素の界面局在(同 A02)にも着目する。また短・長距離に渡る水素の高

速移動(同 A03)とともに、新発想デバイスや新規物質変換プロセスのための電子とのカップリングや表面での

高活性化による水素が関与する反応プロセス促進(同 A04)も重視する。更にこれらの推進のためには、材料中

での“見えない”水素の性質をこれまで以上に高精度に解析・予測(同 A05)する研究も不可欠と考える。 
 
４．研究の進展状況及び成果 （（1）は進展状況、（2）は成果を示す） 
・研究項目 A01  水素高密度凝集機能 

（1）  高密度水素化物の高圧合成技術を確立して、水素化物超イ

オン伝導・超伝導材料等を合成するとともに、それらを用

いたエネルギーデバイスを設計した。 

（2）  籠状水素クラスターの高次水素機能によりリチウム超イ

オン伝導材料の合成に成功（右図）、これを固体電解質と

して用いることで、リチウム負極型の全固体電池として世

界最高のエネルギー密度に達することも実証した。 

・研究項目 A02  水素界面局在機能 

（1） 水素の高精度局在化技術を確立して、ヘテロ界面での局在

水素による新たな電子物性・機能を発現させるとともに、

水素の新たな可視化技術の研究を進めた。 

（2）  水素化物エピタキシャル成膜技術により水素を高精度に

局在化させたヘテロ界面を作製、多様な金属・錯体水素化

物の成膜が可能となった（右図）。また、イリジウム系金

属錯体の水素化反応にともなう色彩変化を利用して、鉄中

を透過する水素の可視化にも成功した（同）。 

・研究項目 A03（A03-1,-2） 水素高速移動機能 

（1）  高速プロトン導電・高密度水素貯蔵高分子材料を合成

(A03-1)するとともに、広範な水素-電子カップリング制御

に関する基盤技術の確立にも取り組んだ(A03-2)。 

（2）  高分子材料の高次水素機能によりリチャージャブル燃料

電池を設計、発電・放電等の実証に成功した（右図）。ま

た、金属水素化物との組合せによる高次水素機能により、

水素の価数変化を利用した新たな反応の実証も進めた。 

・研究項目 A04  水素反応プロセス促進機能 

（1） 水素の高活性化が期待できるナノ粒子・クラスター等の反

応場を創出するとともに、高活性化のための条件やその解

析等に関する基盤技術を確立した。 

（2）  酸化チタン電極表面での高次水素機能により、温和な条件

での基質分子の水素化反応が可能となり、多様なアミノ酸

を高選択的に合成することに成功した（右図）。 

・研究項目 A05（A05-1,-2） 水素先端計測・シミュレーション 

（1） 材料中の水素に対するオペランド計測技術(A05-1)や第一

原理電子状態計算技術(A05-2)等を開発、計測-計算情報の

水素データ同化を通じて、領域内連携を展開した。 

（2）  核反応・中性子散乱・ラマン分光等の水素先端計測の整備、

および水素の電子状態やプロトンの量子効果も含めた電

子-格子相互作用等を高精度・高効率に記述する各種水素

先端計算の整備を、それぞれ進めた。それらの技術を、シ

リコン系太陽電池やヒドロゲナーゼ等に適用した（右図）。 
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論文検索エンジンや領域研究者からのデータシートに基づき、 
連携体制を可視化したうえで、連携研究の内容をさらに詳しく解析した。 

A01～A05-2 は、前述の研究項目（計画研究）を示す。 

５．今後の研究計画 

これまでの研究により、多彩な

高次水素機能を誘起するための

領域全体での有機的連携体制が

確立でき、ハイドロジェノミクス

が着実に進展した。 

連携研究の内容を解析すると、

4 つの新たな学術研究群の萌芽が

認められる（右図）。これらは、本

領域の目的であるハイドロジェ

ノミクスの構築に繋がる革新的・

創造的な学術研究群として重視

する。また高次水素機能の概念整

理と更なる顕在化・誘起に向けて、

高密度水素の特異形状化や高速

移動制御、および新たな水素化物

合成・解析技術の開発等の研究も

進める。 
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