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研究の概要 
 材料内部に存在する点欠陥や粒界、界面、転位などの結晶欠陥は、多くの先進材料の優れた材 
料特性の発現に重要な役割を果たしている。本領域では、材料中の結晶欠陥を機能発現の源と 
なるコア（＝機能コア）と捉え、理論計算とナノ計測、モデル試料創製の研究者が一体となり 
系統的な基礎研究を行うことで、電子・原子レベルから機能コアの新しい材料科学の学理を構築
する。また機能コアの学理の各種材料応用を図るため、光機能材料、エネルギー変換材料、耐熱・ 
耐環境材料、固体イオニクス材料等の各材料分野で高い研究実績をあげている研究者と密接な 
共同研究を行い、新材料機能の創出や萌芽的新材料の発掘を目指す。 
 
研究分野：無機材料および物性関連、構造材料および機能材料関連 
キーワード：結晶欠陥、電子構造、第一原理計算、ナノ計測、新規合成プロセス 
 
１．研究開始当初の背景 
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無い。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。 
 
２．研究の目的 
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、結晶

欠陥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。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。 
 
３．研究の方法 
 機能コアという共通概念のもと、材料科学の新学理構築と新材料機能創出を目指すため、以下
のような研究項目を置く。 
・研究項目 A01 機能コアの理論解析 
・研究項目 A02 機能コアのナノ計測 
・研究項目 A03 機能コアに基づく新材料機能創出 
 
粒界や界面、転位などの機能コアの構造―機能相関に関する基礎学理を構築するため、世界最

高水準の電子状態計算とモデル実験（研究項目 A01）、ナノ計測（研究項目 A02）を三本柱とし、
そこに関わる研究者が一体となって研究推進する。 
材料の高機能化を実証する合成プロセスに関わる計画班（研究項目 A03）が、上記で明らかに

する高機能コアを実材料にビルトインし、新しい材料機能および新材料の創出を目指す。 
 
４．研究の進展状況及び成果 
各研究項目の研究進展状況及び成果は、以下の通りである。 

【研究項目 A01 機能コアの理論解析】 
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

行い、A02 と連携して計算・実験の両面から機能コアの構造と機能のモデル化を目指す。中間評
価までは、「機能コアの材料科学」学理の礎となる、機能コアの素性と材料特性の関係解明を目
的としてきた。現段階では、酸化物粒界コアによる熱伝導散乱機構の解明（Nature Commun. 2020)：
A01(ア)+公募班連携）、化合物半導体結晶中の転位―光相互作用解明と特異発光現象の発見（Acta 
Mater. 2020, Nano Letters. 2021)：A01(ア)+A02(ウ)+公募班連携）、機械学習を利用した機能コア構
造の高速決定法の開発と公開（Phys. Rev. Mater. 2020：A01(イ)+公募班連携）など、多くの学術的
にインパクトのある成果が挙がっている。また、本領域で開発したデータベースやソフトウェア
の整備と一般への公開も進めた。 
 
【研究項目 A02 機能コアのナノ計測】 
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、材料内部

の粒界・界面、表面解析を行う。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を解明することを目的とする。中間評価までは、機能コアである結晶
欠陥の構造および物理場計測手法の先鋭化を行うとともに、機能コアの素性と材料特性に関す
る重要な知見を発掘することを目的としてきた。世界初の酸化物粒界移動機構の原子レベル直
接観察（Nature Mater. 2021：A02(ウ)+A01(ア)連携）、酸化物粒界バンドギャップの定量計測（Nano 
Letters. 2020：A02(ウ)+A01(ア)+A03(キ)連携）、TiO2 光触媒表面の線欠陥構造と荷電状態の解明
（A02(エ)+A01(ア)連携）など、機能コアの量子場に関する画期的成果を得ることに成功した。 
 
【研究項目 A03 機能コア制御にもとづく新材料機能創出】 
各種プロセスを活用した多様な材料創製への展開を行うだけでなく、機能コアによる機能発

現機構に関する知見を A01、A02 にフィードバックして、学理構築をサポートする。中間評価ま
では、各計画班が得意とする材料を主たる対象とした研究を推進しつつ、A01、A02 と連携しな
がら機能コアの解析と制御による材料特性の向上や新機能発掘を目指してきた。これまでに、新
規 Eu 賦活アルミン酸蛍光体の高圧合成（A03(オ)+A01(ア)連携）、過去最高の室温熱電変換性能
指数を示す酸化物の開発（J. Mater. Chem. A 2020：A03(カ)+A02(ウ)連携）、高電磁場合成による
酸化物セラミックスの超塑性発現や蛍光特性開発（J. Euro. Ceram. Soc. 2020, Appl. Phys. Exp. 2020：
A03(キ)+A03(オ)+A02(ウ)連携）、硫化物リチウムイオン伝導体の高性能化（Chem. Mater. 2020, J. 
Mater. Chem. A 2020：A03(ク)+A01(イ)+A02(ウ)+公募班連携）、蛍光有機分子挿入による生体用リ
ン酸カルシウムの高機能化（Commun. Chem. 2021：公募班-A01(ア)連携）、などに成功している。
いずれも、多様な材料分野における「機能コア」概念の重要性を実証する学術的に価値の高い成
果である。現在も、計画班・公募班との多数かつ多様な共同研究を精力的に進めている。 
 
５．今後の研究計画 
本領域の達成目標をクリアすべく、以下の４つの方策を軸に領域を推進していく。 

【「機能コアの材料科学」の学理構築】 
すでにこれまでも、領域内の連携研究により、「セラミックス粒界の物質移動に及ぼす粒界バ

ンドギャップ効果（A01(ア)-A02(ウ)-A03(キ)連携、Nano Letters 2020）」、「外部刺激による粒界移
動現象の原子レベル直視観察とそのメカニズム解明（A01(ア)-A02(ウ)連携、Nature Mater. 2021）」、
「無機結晶中の転位による新しい発光現象の発見（A01(ア)-A02(ウ)-公募班連携）」など、従来の
粒界幾何学、原子拡散理論、転位論など、単独理論では到底説明のつかない現象・特性を見出す
とともに、結晶欠陥内部の量子場まで踏み込んだ理論的な解釈にも成功してきた。これこそが、
我々の目指す「機能コアの材料科学」学理となる知見である。研究期間後半では、現在進行中の
連携研究をさらに強化・展開することで、新規の機能コアに起因する材料現象・特性を発掘して
いく。それに基づき、従来の縦割り的な材料科学とは異なる「機能コアの材料科学」の学理を構
築する。 
 
【機能コアに基づく、各材料分野への展開、新材料機能・創製】 



 

 「機能コアの材料科学」学理が分野横断的で普遍的な概念であることを示すには、多様な材料
における機能コアの解明と材料機能創出および材料創製の実績を挙げることが重要である。す
でに領域内では、層状ペロブスカイト型酸化物による世界最高の熱電性能指数の達成（A02(ウ)-
A03(カ)連携）や世界最高強度を示す工具用セラミックス複合材料の開発（A01(ア)-A02(ウ)-
A03(キ)連携）、高リチウムイオン伝導化合物の探索と実験実証（A01(イ)-A03(ク)連携）など、機
能材料や構造材料、固体イオニクスなどの材料分野に捉われない成果を挙げてきた。これ以外の
材料応用研究も、領域内外で共同研究が進行中である。 
 
【計算、計測、合成プロセスの各要素技術の先鋭化】 
 本領域研究を世界最先端で展開するには、研究の要素技術である、計算科学、ナノ計測、合成
プロセスの先鋭化は必須である。すでに本領域内では研究期間前半に、49 元素にも対応できる
高精度機械学習原子間ポテンシャルの開発と公開（A01(イ)）、磁場フリーSTEM 法開発（A02(ウ)）、
フラッシュ焼結による蛍光・超塑性ジルコニア開発（A03(キ)）など、計算・計測・合成手法の
確立に成功している。今後は、これら各手法のさらなる高度化と共に、研究進行中の新合成手法
の開拓を強化していく。 
 
【若手育成】 
 材料科学における次世代のリーダー育成のための領域活動として、研究期間前半には、「若手
の会」もしくはオンラインによる「若手コラボツアー」を実施してきた。これにより、若手研究
者および大学院生間のネットワークの基礎は構築できた。しかしながら、若手研究者・大学院生
の活動や交流が十分でない状況であったため、研究期間後半は、これらを継続するとともに、ま
ずは国内の若手相互派遣を皮切りに、若手育成支援活動を進めていく。 
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