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研究成果の概要 

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した。
また機能コアの学理の各種材料応用を図るため、エネルギー変換材料、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
機能の創出や新材料の開発など、多くの革新的で創造的な研究成果を得ることに成功した。 
 
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．研究の成果 
 本領域の目的は、機能コアにもとづく新材料学理の構築と新材料機能の創出である。研究項目
A01 と A02 が前者、研究項目 A03 が後者において中心的な役割を果たすが、互いに密接に連携
することで、相乗効果による研究開発の大きな進展を達成することができた。研究項目毎に、主
な研究成果を以下に述べる。 
 
項目 A01 機能コアの理論解析 
(1)転位・粒界・界面の新材料学理構築と新材料機能開拓 
 先進材料における、転位、粒界、界面の量子場とそれに
起因する各種物性・特性との関係に関する多くの画期的な
成果が得られた。例えば、従来の熱伝導理論では、転位を
原子空孔列とするなど、非常に単純化したモデルしかなか
った。これに対し、本研究では転位や粒界を高精度かつ系
統的にモデル化した。その結果、酸化物中の転位・粒界に
よる熱伝導は、欠陥コアの原子配列や結合状態（＝熱機能
コア）によって決まることを見出すとともに、熱伝導予測
モデルの構築にも成功した(Nature Commun. 2020 等、図 1)。
化合物半導体結晶の力学物性に関する研究では、転位コア
と光励起キャリアとの強い相互作用を見出し、それが力機
能コアとして働くことで、光環境に依存した劇的な変形挙
動変化に至ることを解明した(Acta Mater. 2020, Phys. Rev. 
Mater. 2023 等)。さらに転位コアでのキャリア捕獲に着想を
得て、転位特有の発光特性や電子伝導特性の発現、つまり光・
電子機能コアとしても機能させることに成功した(J. Am. 
Ceram. Soc. 2024 等)。また、微量添加イオンで修飾した力機
能コア異相界面を多結晶組織にビルトインすることにより、
従来強度を飛躍的に上回るセラミックスの開発にも成功し、
民間企業からも注目され，切削工具としての実用化につなげ
た(Sci. Rep. 2020 等)。これらの成果は、従来別々の材料部門・
業界で研究されてきたが、機能コア概念により合理的かつ統
一的に、その材料特性発現原理の根本的理解とその応用が可
能であることを示した。 
(2)機能コア解析のための情報科学手法開発とデータベース
構築 

機能コア解析および材料探索を加速させるための各種手
法開発に取り組んだ。広範な物質群に適用可能な高精度機械
学習ポテンシャルの構築と公開(J. Appl. Phys.2023 等、図 2)に
より、領域内外の機能コア研究を大いに加速させた。また、
電子顕微鏡から得られる電子エネルギー損失分光スペクト
ルなどの分光データから、材料中の局所配位構造や電子構造の情報を抽出する情報科学手法を
開発するとともに、10 万以上の理論スペクトルをデータベースとして公開した(Sci. Data 2023 等)。
これらの成果は、各種材料研究へ適用、またナノ計測班と共有することにより、機能コアのモデ
ル化や素性解明に大きく貢献した。 

以上より、機能コアのナノレベル構造と特性との関係解明や開発手法・データベース公開とい
う、本領域の目指す学理の重要要素となる成果獲得に加え、熱や光、力場等の多彩な外部場にお

図 1 MgO 転位コア近傍の熱伝導 

図 2 開発原子間ポテンシャルと Si
界面の構造・機能予測 



ける機能コアとしての新欠陥機能の創出にも成功した。 
 
項目 A02 機能コアのナノ計測 
(1)粒界移動の動的直接観察 

原子分解能 STEM 法に基づく局所量子場計測手法
やその場観察法など、新規機能コア計測手法の開発に
成功し、多くの革新的成果が得られた。酸化物セラミ
ックスの組織形成や高温安定性において重要な、結晶
粒界の移動を原子レベルで直接観察することに成功
し、粒界移動の原子レベル機構を解明した(Nature 
Mater. 2020, 図 3)。 
(2)先進材料内の局所電磁場可視化 

原子分解能を有する局所電磁場観察 STEM 法を
開発し、電磁気機能コアとなる半導体界面二次元電
子ガスや反強磁性結晶内の原子磁場の実空間観察
等に世界で初めて成功した(Nature 2022 等、図 4)。
つまり結晶欠陥の局所量子場の可視化を実現し、機
能コアに基づく材料学理構築を強力にサポートし
た。 

以上より、機能コア量子場の直接観察・定量計測
という、従来の材料科学では到底達成できなかった
ナノ計測に見事に成功しており、世界を先導する成
果を得た。 
 
項目 A03 機能コア制御にもとづく新材料機能創出 
(1)機能コア制御による高性能熱電材料開発 

機能性酸化物における層界面を高度に制御して、
高性能な熱電材料・デバイスを創製した。例えば、
Na3/4CoO2 を Ba2+置換で Ba1/3CoO2 とすることで、
熱・電子機能コアとなる層界面での原子間相互作用
を制御し、空気中でも実用できる過去最高性能の熱
電変換材料の開発に成功した(J. Mater. Chem. A 2020
等、図 5)。固体電解質である YSZ と接合させた
SrCoOx薄膜の研究では、酸化還元により熱・電子機
能コアとなる酸素空孔を制御することで、結晶構造
を維持したまま熱伝導率を可逆的に大きく変化
させることに成功し、全固体熱トランジスタを実
現した (Adv. Funct. Mater. 2023 等、図 6)。また、
界面におけるフォノン伝導機能に関する知見を
A01(ア)班にフィードバックすることで、結晶欠
陥を含む酸化物の熱伝導に関する基礎学理構築
にも貢献した。 
(2)機能コア概念による耐環境材料の本質理解と
設計 

航空機エンジン等に用いられる、Al2O3多結晶
保護膜の耐久性・寿命に関わる高温での組織安定
性の基本原理が、熱機能コアとなる粒界量子場（粒
界バンドギャップ）であることを解明した(Nano 
Lett. 2020 等)。さらにその知見を活かし、複合酸化
物の積層構造を設計することで、飛躍的な性能向
上に成功した(Acta Mater. 2020)。高温構造材料分野
においても、機能コアに立脚した研究開発アイデ
アが有効であること示したという点で、工業的・
産業的にも大きな波及効果をもつ成果である。 
(3)超高性能固体イオニクス材料の創製 

イオン機能コアとなるアニオン種を A01(イ)班
と探索し、その導入と制御により、世界最高のイ
オン伝導率を示す新硫化物系リチウム伝導体の創
製に成功した(Science 2023, Chem. Mater. 2022 等、図 7)。さらには第一原理計算により導入アニ
オンの機能コアとしての役割も突き止め、それを設計指針として他のヒドリド系にも適用し、特
性向上のための合理的な設計指針の獲得に成功した。 

以上より、機能コア制御による新材料創製および飛躍的な特性向上に成功した。 
 

図 4 Fe2O3 結晶中の原子磁場の直接観察 

図 3 粒界移動の原子レベル直接観察 

図 6 世界初の全固体熱トランジスタ 

図 5 新熱電材料 Ba1/3CoO2の構造と特性 

図 7 新規超イオン伝導体の結晶構造 
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