
■ プロジェクト拠点のおおいなる成果

電子材料研究拠点
（TIES：東京工業大学）

新しい基盤学理の創出

電子材料中の水素の科学
　水素は広範な電子材料に含まれる最も普遍的な不
純物だが、その存在状態や物性との関係はほとんど
解明されていなかった。本プロジェクトでは、ミュオ
ン、中性子などの量子ビームによる計測と計算によっ
て、この問題に取り組んだ。その結果、酸化物半導体
中（特に薄膜）にはかなり高い濃度の水素が存在し、
その状態はOH（水素の電荷は＋）だけでなく、ヒドリ
ドイオン（電荷は-1）として取り込まれていることがわ
かった。これらはキャリア電子の生成や光による特
性劣化など特性と深く関係していることが分かった。

　また性能劣化のオリジンだけでなく、ヒドリドを活
用して機能発現にも成功した。酸素イオンを置換す
ることで、これまで不可能であった高濃度の電子を
ドープした鉄系伝導体を創製し、2つの超伝導ドーム
とそれに対応する2つの反強磁性母相の存在が初め
て明らかになった。また、プロトンの場合に匹敵する
高い伝導度を示すヒドリドイオン伝導体を実現した。
さらに、微量水素の検出できる（検出限界：
5x10¹⁶cm-³）超高感度熱脱離分析装置を開発した（計
測器メーカから市販）。

第一原理計算による新規窒化物半導体の設計･探索
と実験による実証
　第一原理計算に基づいたハイスループットスク
リーニングにより、希少元素を含まず、赤色発光する
新規窒化物半導体CaZn₂N₂の存在を予測し、実験で
実証した。また、格子間F添加によるCu₃Nのp型ドー
ピング法を提案し、これも実験により実証できた。

エレクトライドの物質科学の進展
　アニオン電子が存在する空間はこれまで0次元に限
られていたが、1次元および2次元の物質を計算と実
験から見いだした。
　Y₂Cのアニオン電子のバンドが、角度分解光電子分
光による実測とDFT計算の結果に矛盾がなかったこと
から、２Dエレクトライドであることが実証された。また、
Y₂Cはトポロジカル物質であることが明らかとなった。

▶多存元素を使用した材料設計コンセプトの創出、材料科学の確立と新機能電子材料の開発
▶FPD用半導体材料や、パワーエレクトロニクス用高安定高誘電体材料を産業界へ移転
▶元素戦略研究センターを中心とする電子材料拠点の全学的発展（新・元素戦略）
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■ プロジェクト拠点のおおいなる成果│電子材料研究拠点
 

 

　東工大元素戦略拠点では、新型エレクトライド、エレクトライド電子によるトポロジカル電子
状態、非ペロブスカイト型強・高誘電体、ペロブスカイト型無機発光半導体、金属間化合物触
媒など、前例のない構造・概念の新機能材料群の開発に成功してきた。また、電子論グルー
プでは高精度・高スループット第一原理計算法を開発し、網羅的な探索計算により新しい半
導体や高効率ドーピング手法を材料創製グループに提案し、理論計算の予測を実証してきた。
　上記のような成果は、ロードマップのない研究課題にあえて挑戦する気概と、前例のない新
材料を設計・創製する知識とセンスをもつ人材を育成し、材料創製－電子論－解析・評価の
異グループ間で忌憚のない意見交換を行う研究風土を醸成してきた結果である。
また、従来は別々の学術ソサイエティで研究・議論が行われていた、半導体－誘電体－イオン
伝導体－触媒という異分野材料の研究をunder the one roofの拠点内で実施した結果、分野間の
材料設計指針・研究手法が交配され、上記のような新材料群を開発する土壌が形成された。
これらの多様な電子材料群の設計指針、研究データは、データ科学を基盤として統合・交配す
ることで、本拠点の研究者ですら思い至らなかった、さらに新しい材料を発掘することができる。
　一方、従来のマテリアルズインフォマティクスとビッグデータ型の機械学習による材料探索
には、すでに得られているデータベースや学習データの内部にある「内挿データ」の範囲でし
か新材料が提案されないという問題がある。この点については、遺伝的アルゴリズムなどの
「不連続構造の交配」により、未知結晶構造を探索することが可能であることが実証されてきて
おり、本拠点でも新型エレクトライドの発掘に成功した。
　私たちは、本拠点で培ってきた新材料設計指針・データと、従来の機械学習の「例外」を手掛
かりとして、不連続な構造を探索して「前例のない新材料を提案する」マテリアルDXシステムを
構築し、さらに多くの実用に資する新材料群を開発していく、「複相機能開拓拠点」を提案して
いる。

プロジェクトのバトンをつなぐ

極薄膜でも高性能が維持できる 強誘電体
　従来のペロブスカイト型強誘電体では、5nm以下
になると分極が顕著に低下してしまうことが問題
だった。本PJは、薄膜化しても特性の劣化がない、強
誘電体(Al,Sc)Nを開発した。超低消費電力で駆動可
能なメモリや高温でも動作可能なメモリ素子として
の応用が期待されている。多くの企業が実用化に向
けた検討を行っている。

ポリシリコンに匹敵するアモルファス酸化物薄膜ト
ランジスタ(TFT)
　約20年前に発表したIGZO-TFTは、アモルファスシリ
コンよりも電子の移動度が一桁ほど高く、作製が容易な
ので、各種ディスプレイの駆動に広く実用化されている。
　この研究では、移動度と安定性のトレードオフ関
係（経験則）を解明することで、多結晶シリコンに匹
敵する高い移動度と電圧印加で劣化しないアモル
ファス酸化物半導体（ITZO）TFTを実現した。これに
より次世代ディスプレイだけでなく、論理回路など新
しい応用が期待される。

低電圧で高輝度のペロブスカイトLED
　ハライド系ペロブスカイトは塗布で作製しても高い
量子効率で発光する。これを使った高性能LEDには、
電極からこの層に電子を速やかに注入でき、しかも生
成した正孔と電子を閉じ込めて励起子を高効率で生
成させる電子注入層が必要となる。
　これらの両方を満たすアモルファス（a）ZnO-SiO₂
（ZSO）薄膜を用いることで、2.9 Vで10,000 cd/m²、
5 Vで500,000 cd/m²の輝度（通常のスマートフォンの
最大輝度は400 cd/m²程度）を達成した。

貴金属を使わないアンモニア合成触媒
　低圧・低温下でも高濃度のアンモニアを合成でき
る触媒が求められている。この目的には律速となる
窒素分子の活性化に効果的なルテニウムがもっぱら
用いられてきた。窒素の活性化をセリウム窒化物の
表面に高濃度で生成する窒素欠陥で行い、担持する
金属には水素の解離だけを担わせるという発想で、
これまで着目されてなかったニッケルの担持でルテ
ニウムに匹敵する活性を実現した。

社会実装につながる成果

本プロジェクトの
成果に関する成著
と総説

アモルファス酸化物半導体

ハフニウム酸化物系
強誘電体

エレクトライドの物質科学

強誘電体薄膜の特性と厚さ。Appl. Phys. Exp.(2021)

LED素子の構成と発光。Appl. Phys. Rev.(2019) ニッケル担持窒化物触媒とその機構。Nature (2020)

新ITZO-TFTの安定性（NBS:ゲートに負バイアスを印加したときの安定性）
Nat. Elec.(2021)
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新大陸新大陸新大陸

発掘した新大陸を交配して
新たな新材料を発掘

従来の物性相関関係から
解放された複合機能材料を発掘

未知材料を発見するMDXシステムの構築へ
従来型MI: データ科学・網羅的計算・コンビナトリアル技術

研究者の材料設計理念・直観のデータ化

データ科学の「例外」を
理解し、探索領域を拡張

不連続な探索アルゴリズム
超高速第一原理基計算

けた検討を行っている。
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