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研究成果の概要 

 周期結晶では不可能な高対称性を有する準結晶の発見は、我々が住む実空間では説明の付か
ない物質が存在することを端的に示すとともに、人類が数百年にわたり慣れ親しんできた結晶
の定義を根底から覆した。準結晶は高次元周期結晶の断面構造として記述され、その構造を理解
するには「補空間」とよばれる別の空間が必要となる。本研究領域は、準結晶とその兄弟物質で
ある近似結晶を一括りにし、これらの補空間で統一的に記述される物質群を、ハイパースペース
のマテリアル、すなわち、「ハイパーマテリアル」と定義した。これにより、既存の物質概念の
一段上の物質概念を提唱するとともに、ハイパーマテリアルを取り込む新たな学理の創出を図
った。具体的には、これまでのハイパーマテリアルに無い、磁性・半導体・酸化物・ポリマー・
ファンデルワールスハイパーマテリアル、また、量子臨界・強相関・超伝導ハイパーマテリアル
などの新物質の合成に挑戦し、従来の物質科学に存在しない物質群の創製を推進した。また、異
常高温比熱、異常高温熱伝導、フォノンにおける特異連続性、準周期界面における特異な光起電
力効果など、高次元性や準周期性、高対称性と関連する物性を追求した。さらに、実空間では複
雑怪奇なハイパーマテリアルの原子的挙動、磁気・電子・フォノン状態等を補空間で理解するこ
とで、複雑な秩序に潜む隠れた法則性（hidden order）を見出し、公募班も含む領域内の異分野融
合研究を通じて、新たな物質科学「ハイパーマテリアルの科学」の基盤を創出した。 
 
研究分野：理工系 
キーワード：準結晶、近似結晶、補空間、ハイパーマテリアル 
 
１． 研究開始当初の背景 

1984 年の Shechtman による Al-Mn 系準結晶の発見以降、現在までに 100 を超える合金系で準
結晶が見出されている。特に近年、高分子、コロイド、メソ多孔体シリカなど、合金を超えた多
様な物質系で準結晶が発見され、準結晶が物質界の普遍的な秩序形態の一つであることが確立
した。準結晶の発見はまず結晶学にパラダイムシフトをもたらし、1992 年に国際結晶学連合は、
人類が何百年にもわたって慣れ親しんできた「周期性」の概念を結晶の定義から消し去り、準結
晶を取り込むために「ブラッグ回折を示す全ての物質」に結晶の定義を拡張したことは周知の事
実である。しかし、準結晶の発見が人類に突き付けた根源的な問いはこれで解決されるものでな
く、今や、「周期性」に根差した既存の学問体系が揺らいでいる。「周期性」を超えた新たな学理
の必要性に迫られている。 

 準結晶は正 10 回対称性や正 20 面体対称性など、「周期性」と相容れない幾何学的対称性を有
するため、3 次元空間では周期を持ち得ない。しかし、高次元の周期結晶として捉えることが
でき、3 次元準結晶は 6 次元周期結晶の 3 次元断面構造として記述できる。2007 年に A02 高倉
らは、Tsai 型とよばれるカドミウム‐イッテルビウム（Cd5.7Yb）準結晶において、6 次元周期
結晶の単位胞構造を決定し、世界で初めて正 20 面体準結晶の構造解明に成功した。しかしなが
ら、高次元空間を用いるメリットは原子位置に限るものでなく、3 次元空間で周期を持たない
あらゆる秩序（原子ダイナミクス、磁気秩序、電子状態など）に威力を発揮し得るものであ
り、この視点が本領域の提案に生かされている。また対象とする物質群についても、これまで
は依然として合金系が主体であり、また合金系においても、磁気秩序や超伝導の報告は準安定
Al-Mg-Zn 系準結晶における超伝導の一例を除き、皆無であった。 



２． 研究の目的 

 2000 年における二元系 Cd5.7Yb 準結晶の発見以降、我が国では、この Cd5.7Yb プロトタイプ準
結晶に元素置換を施すことにより様々な準結晶や近似結晶が次々と生み出されてきた。この結
果、補空間のフェイゾン自由度に由来する規則－不規則相転移や動的柔軟性の発見、準結晶にお
ける非従来型量子臨界現象、準結晶における初の超伝導、近似結晶における初の磁性体や初の半
導体など、これまで物質科学の表舞台に出ることの無かった多彩な現象や物質が次々と明らか
にされ、その趨勢は留まることを知らない。この状況を踏まえて、ハイパーマテリアルの新物質
と新現象の発見を牽引してきた我が国が、その勢いを背に、異分野の専門家を広く取り込む“場”
を実現することで新たな学融合を創出し、これまでに無かった新たな物質の創製にあたるとと
もに、実空間の複雑な原子・電子・スピンの秩序や振舞いを補空間で理解し、そこに潜む規則性・
普遍性を明らかにするという、世界的にも類を見ない研究領域を構築することを着想した(図 1)。
この研究領域の構築にあたり、特に二つの異分野学融合を通じて新たな学理の創出を行うこと
を目的とした。一つは、準結晶分野とデータ科学分野の学融合で、世界で初めて準結晶に関する
包括的なデータベース(HYPOD)を構築し、データ科学により準結晶組成の予測モデルを開発す
るものである。また、この予測モデルにより新規準結晶の合成に挑戦するとともに、いまだ深い
謎に包まれている準結晶安定化因子の解明を目指す。もう一つは、準結晶分野と強相関分野の学
融合で、強相関系研究者と連携して量子臨界・磁性・超伝導ハイパーマテリアルの創製を行い、
準周期性・高次元性・高対称性に関連した現象や物性を突き止めることを目指す。あわせて、理
論研究により、補空間を用いた現象・物性の解明を行うことで新たな学理の構築を目指す。 

 

３．研究の方法 

 上記の目的を達成するために次の四つの研究項目
を立てて研究を推進した。 

(1)研究項目 A01 ハイパーマテリアルの合成 

(2)研究項目 A02 ハイパーマテリアルの構造 

(3)研究項目 A03 ハイパーマテリアルのインフ
ォマティクスと hidden order の探索 

(4)研究項目 A04 ハイパーマテリアルの物性と
hidden order の探索 

 研究項目 A01 では、局在スピン系・強相関系・半
導体系・酸化物系・ポリマー系・ファンデルワールス
系の新規ハイパーマテリアルを創製し、様々な物質・
材料系にハイパーマテリアル群を拡大する。なお、実
績の少ない非金属系は、特に公募班の協力を得て新
物質創製を図ることとした。合成した新物質を研究
項目 A02 の構造解析、A04 の物性測定・解析に展開
してその構造と物性を詳しく調べ、補空間を用いて隠
れた規則性や法則性を突き止める本領域の目標達成の一端を担った。加えて、本領域が掲げるデ
ータ科学との学融合を実現すべく、研究項目 A03 が機械学習により予測した組成にもとづき、
新規ハイパーマテリアルの探索を行った。 

 研究項目 A02 では、高次元性と高対称性で特徴づけられるハイパーマテリアルの構造的側面
に焦点をあて、その原子スケールからマクロスケールまでの静的・動的構造を組織的に調べるこ
とにより、補空間構造の決定およびフェイゾン・フォノンの特徴の解明に挑んだ。また、個々の
物質群を越えて、ハイパーマテリアルが普遍的に示す安定化機構や、特異な物性機能を理解する
ための補空間物質科学の構築に必要な構造情報を提供した。既知および新規の準結晶・近似結晶
の X 線・放射光・中性子回折による構造評価を進め，構造決定を行うとともに、ハイパーマテリ
アル形成温度領域における構造相転移およびダイナミクスを調べることで形成メカニズムに関
する知見を得た。また、構造可視化のためのソフトウェアを含む学術基盤の構築を行った。 

 研究項目 A03 は、準周期物質群の MI（ハイパーマテリアルズインフォマティクス）の学術基
盤を構築すべく、データ科学や第一原理計算などを方法論の駆動力とし、領域内に知識循環をも

図 2. 各研究項目間の連携体制 

図 1. 本領域の研究目的 



たらす役割を担った。特に、世界初のハイパーマテリアルの包括的なデータベースを作成し、そ
れをもとにハイパーマテリアル組成を予測する機械学習モデルを構築し、その予測精度の包括
的検証を行った。また、多相の粉末 X 線回折パターンからハイパーマテリアルを同定する機械学
習モデルの構築を行い、新規ハイパーマテリアル探索の大幅な加速化を図った。 

 研究項目 A04 では、実験グループが、A01 班で合成された新規物質群の物性測定を行い、高
次元性（補空間自由度）や準周期性と関連する物性を探索した。一方理論グループは、実空間で
は複雑なハイパーマテリアルの原子のダイナミクス・磁気秩序・電子状態等を補空間で記述し、
そこに潜む規則性や法則性を見い出すことに注力した。さらに実験・理論の双方で得られた結果
を融合して補空間における新物質科学の基盤確立をめざした。 

 本領域では、これら四つの研究項目にまたがる共同研究を通して、ハイパーマテリアルならで
はの新規物性の発掘、新現象の創出に挑むとともに、補空間にもとづく新たな物質科学の学理お
よび補空間物質科学の学術基盤の構築に取り組んだ（図 2）。 

４．研究の成果 

【A01：ハイパーマテリアルの合成】 
 局在スピン系：A01 田村と A04 公募班那波らの共同研
究により、強磁性および反強磁性準結晶の合成に世界で
初めて成功した（図 3)。いずれも 40 年に渡る準結晶研究
における初の長距離磁気秩序である。強相関系：A01 田
村・A01 室・A04 出口・A01 公募班鈴木らの共同研究に
より、Au 系において、準結晶超伝導体をも含む夥しい数
の超伝導体の創製に成功した。半導体系：Al 系の高次近
似結晶や準結晶において半導体特性の観測に成功し、真
性半導体準結晶の実現に向けての基盤が築かれた。酸化
物系：A01 公募班柚原と A01 山田らの共同研究により、
Ce 系や Yb 系の新たな酸化物ハイパーマテリアルの合成
に成功した。また、A01 公募班山浦らは A01 田村との共
同研究により、準結晶に密接に類似したクラスター構造
を有する新規亜酸化物を合成することに成功した。ポリマー系：A01 公募班山本が、独自に合成
した高分子を組み合わせることで 12 回対称準結晶の合成に成功するとともに、ポリマー準結晶
の形成が特定の高分子によらないという普遍性を明らかにした。ファンデルワールス系：A01 公
募班井手上が、対称性の異なる二次元結晶を組み合わせた準周期界面を作製し、特異な光起電力
効果および円偏向光起電力効果を発見した。また、A04 枝川と A01 田村らの共同研究により、
安定準結晶で初めての超伝導準結晶が発見された。機械学習駆動新物質創製：A03 吉田らの組成
予測にもとづいて、A01 木村及び A01 田村らにより数々の新規ハイパーマテリアルの発見がな
された。これは、40 年の準結晶研究において、機械学習が発見した初めてのハイパーマテリア
ルである。 

【A02：ハイパーマテリアルの構造】 
 静的構造：正 20 面体準結晶には三つの型
（Mackay 型、Bergman 型、Tsai 型）があるが、
2007 年に構造決定された Tsai 型に続き、A02 高
倉らが Zn-Mg-Tm 系において、Bergman 型正 20

面体準結晶の構造決定に世界で初めて成功し、
その補空間構造を解明した（図 4)。また、唯一構
造未決定であった Mackay 型準結晶である Al-

Cu-Ru 系正 20 面体準結晶においても、世界で
初めてその構造決定に成功した。さらに、Ａ02

高倉と A01 田村らとの共同研究により、多数の
新規 Tsai 型近似結晶の構造決定に成功し、A02 高
倉と A01 木村・岩﨑らとの共同研究により、A03

吉田らの機械学習が発見した Al-Si-Ru 系準結晶
の近似結晶・関連結晶構造を明らかにした。また、
A02 藤田が、Al 系高次近似結晶の構造がカノニ
カル・セルタイリングにより統一的に理解できる
ことを発見した。 

 動的構造：A02 松浦と A04 枝川の共同研究に
より、Al-Pd-Mn 系正 20 面体準結晶の高分解能
中性子散乱実験が行われ、黄金比τ（=(1+√5)/2）でスケールされる階層的エネルギー擬ギャッ
プ構造と非相反フォノン伝播の存在が発見された(図 5)。A02 綿貫と A02 藤田の共同研究により、
Al-Cu-Ru 系正 20 面体準結晶・近似結晶のコヒーレントＸ線回折により，準結晶と近似結晶のダ

図 3. 反強磁性準結晶の発見 

図 4. Bergman 型正 20 面体準結晶の補空間構造 

図 5. エネルギーに対して非対称な Al-Pd-
Mn 正 20 面体準結晶のフォノンスペクトル 



イナミクスの違いが初めて明らかにされた。 

 構造可視化：A02 門馬と A02 高倉の共同研究により，高次元の対称性情報を保ち、磁気構造
をも含むハイパーマテリアルの構造可視化を可能にするソフトウェアが開発され、一般公開さ
れた。加えて、近年開発された X 線蛍光ホログラフィーの準結晶における有効性をシミュレー
ションにより明らかにし、同手法を用いた準結晶局所構造解析の基盤が確立した。 

【A03：ハイパーマテリアルのインフォマティクスと hidden order の探索】 
 新物質の発見プロセスを加速するために、機械学
習の解析技術を導入した。準結晶研究で MI を実践
する上での最大の壁は、体系的なデータベースの欠
如であった。そこで、ハイパーマテリアルの組成・
物性・相図を網羅的に集積したオープンデータベー
ス HYPOD を開発した。そして、新規準結晶を予測
する機械学習の方法論（準結晶・近似結晶の状態図
予測、XRD に基づく相同定、結晶構造予測、記述子
など）を整備し、それらの全てをオープンソフトウ
ェアとしてコミュニティと共有した。いずれの成果
も準結晶研究における初の成果として、高い注目を
集めた。また、これらの手法を用いて A01 班との共
同研究により多くの新規準結晶を発見することに
成功した（図 6）。また、第一原理計算に基づく表
面解析、触媒研究（A04 班との共同研究）、バンド
計算、高次元電子構造計算のアルゴリズム開発、
分子動力学計算によるハイパーマテリアルの異常高温比熱の起源解明（A04 班との共同研究）な
ど、計算科学的手法に基づく斬新で多彩な研究を展開した。このように A03 班は領域内外の研
究者らと協働して準結晶研究の新機軸を生み出した。 

【A04：ハイパーマテリアルの物性と hidden order の探索】 
 A04 班の枝川と高際らの共同研究により、準結晶の定積
比熱が高温域で Dulong-Petit 値の 1.5 倍程度に達すること
を証明し、この大きな余剰比熱が高次元性(補空間自由度)

に起因することを明らかにした。これは、高次元性に直接
起因する準結晶の物性の顕著な例である。また枝川らは、
A03 班桂が作成した大規模物性データベース(Starrydata)

を用いて、ハイパーマテリアルの高温域における熱伝導度
の正の温度係数の大きさがすべての固体物質のうちで上
位 0.2%に入ることを示し、異常高温熱伝導がハイパーマ
テリアルの最も特徴的な物性であることを明らかにした。
さらに、この特長を生かせば、従来性能をはるかに超える
熱整流材料が実現可能であることを明らかにした。A04 班
出口、A01 班田村らは共同して、Au 系近似結晶・準結晶
において、多数の超伝導体を発見した。加えて、A04 班枝
川は、Ta-Te 系準結晶において転移温度約 1K の超伝導を
発見した。これは安定準結晶における初めての超伝導であ
り、準周期超伝導の理解に大きく資することが期待される
（図 7）。さらに、A04 班の出口と井村らは、準結晶・近似
結晶の磁性が、共通の高次元結晶の格子定数により整理で
きることを発見し、両者の物性が、高次元結晶に基づいて
理解できる根拠を与えた。A4 班古賀は、様々な準周期タイ
ルを用いて、準周期系特有の磁気秩序を補空間で明快に可
視化することに成功し、二次元準周期構造の磁気秩序につ
いて、補空間解析によりフラクタル構造を反映した超格子
構造が現れることを見出した（図 8）。一方、超伝導状態に
ついては、準周期系特有の不均一な秩序変数状態がトンネ
ル顕微鏡で観察可能であることが予言された。 
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