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我々は，物質が本来有する物性を「機能」として発揮するよう

に，電子・原子・分子・結晶格子・組織構造という様々な階層

レベルで設計し，全く新しい「材料」を創造する理論・技術を

構築しています．このような新材料開発は革新技術の発展にお

いてパラダイムシフトを引き起こします．

新材料の登場は既存概念を変える！

材料科学・材料工学は，新たな材料を作り出し，未だ世にない新しい
物を作るために必要な材料を創造する学問・技術です．そのままだと錆
びてしまいぼろぼろになる鉄も，錆びにくいステンレス鋼というものが
創りだされ，世の中の機械・建築構造物の設計を大幅に変更することが
できました．高強度特性をもてば建造物のデザインもスマートになり，
高層ビルや複雑なタワーなどが建設できるので，美術にこだわった意匠
性までが変わります．また，1000℃まで耐えられる既存のタービンブ
レードが，将来的に 2000℃まで耐えられる材料に置き換えられたなら，
ガスのエンタルピー落差をより大きく使えるため熱・仕事の変換効率は
格段に上がりますし，そもそも 1000℃までガス温度を落とすような余
分な配管なども必要ありません．このように，新材料の登場は，機械や
建築の設計概念を変えてしまう力を持っているのです．ハイテク機器用
の機能性材料についても同様です．材料の機能性を使っている例として，
磁性を利用した記録装置，また磁気抵抗効果を利用した磁気記録の読
み取り装置，アモルファスと結晶の反射率の差を利用した DVDや Blu-
ray用光相変化材料，半導体バンドギャップを利用した太陽電池用パネ
ルや青色発光ダイオードなど，多くのデバイス機器が開発されてきまし
た．このようなデバイス開発の背景には，新材料の発見・開発が必ず潜
んでいます．また，エネルギー関連事業にも多大な貢献をしています．
変換効率の高い半導体デバイスの開発，中温で作動する燃料電池用のプ
ロトン伝導体や酸化物イオン伝導体の開発，エネルギー貯蔵用リチウム
イオン電池用の電極材料開発や新型蓄電池の開発など，多岐にわたる材
料研究がおこなわれています． 

新規高強度・高靭性 Mg 合金中の析出相 (LPSO 相 ) の結晶構造．最新の高分解能走査透
過電子顕微鏡 (STEM) を用いた構造解析（左）をもとに原子配列構造を決定し，理論計算に
より安定構造を確認しました（右）
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高校生，大学生をはじめとする一般のみなさん，材
料科学・材料工学と聞いてピンとくるでしょうか？多
くの人はイメージが湧かないと思います．それもその
はずです．まず高校生までの物理や化学の授業におい
て，「材料」という言葉にあまり馴染みがないので，
その意味がわかりにくく，物理なのか化学なのかもわ
からないし，更にそれを科学するとか工学するとか，
もっと意味が分からないと思われるからです．ここで
は，「材料科学コースでは，一体何をやってるんだ？」
という疑問を解消することを目的とし，我々の仕事で
ある「材料科学・材料工学」の意味をみなさんにお伝
えしたいと思います．

まず，「材料」と「物質」の違いを説明しましょう．
世の中には，100以上程度の元素が存在しますが，そ
れらの組み合わせで地球上に存在する物を「物質」と
呼びます．例えば水素 H原子2個で水素分子 H2，炭
素原子 Cと酸素 O原子2個で二酸化炭素 CO2分子がで
き気体として存在しますし，多数のMg原子あるいは
Fe原子が集合して結晶格子を形成し，マグネシウム
金属あるいは鉄金属の塊となります．ところが，それ
らが即座に「材料」となるわけではありません．物質
には，それぞれ必ず何らかの性質があります．例えば，
重い・軽い，固い・柔らかい，光沢がある・くもる，
電気を通す・通さない，熱を伝えやすい・伝えにくい，
磁石にくっつく・くっつかない，透明・不透明，など
種々の性質が備わっており，それらを「物性」と呼び
ます．そして，物質の本来有する物性を人類・地球に
とって役立つ「機能」として発揮するように設計され
た物質を「材料」とよび，このような材料を創るため
の理論・技術を構築することを材料科学・材料工学と
いいます．京都大学工学部物理工学科・材料科学コー
スでは，このために必要な基礎学問（量子力学・量子
化学・固体物理学，熱力学・統計熱力学・電気化学，
材料強度学・転位論，材料組織学・状態図学，構造解
析・化学分析法，そしてそれらを学ぶために必要なフー
リエ変換・ラプラス変換・複素解析などの工業数学）
を学び，進学先の大学院工学研究科・材料工学専攻で
は，材料工学分野に身を置き，実際に実験を行ったり , 

論文を書いたりして，材料工学分野の一端を修得する
ことになります．

これでもまだ，材料科学・工学というものがイメー
ジしにくいと思いますので，直感的な理解として，物
理工学科における材料工学と機械工学の関係を，みな
さんに馴染み深い「料理」における素材と調理法の関
係に対比させ，「おいしい料理を作る」ことを例にし
て説明してみましょう．料理において素材や具材のこ
とを「材料」，英語では「Material」と言います．す
でに具材が準備されており料理法を考案することは，
今の例では機械工学とよく似ています．おいしい料理
を作るには，洗練された素晴らしいレシピ（設計）が
必要ですね．素晴らしい料理はまさに機械の美しさに
も似ています．しかし，よく考えてみると，素材や
具材がダメだと，いくらレシピや料理人の腕が良くて
も，作られた料理の味にはおのずと限界がありますよ
ね．もし素材や具材そのものをより高い品質のものに
する，あるいは新たな優れた素材に抜本的に変えるこ
とができれば，同じレシピで作られた料理でも，飛躍
的においしくなるはずです．このように，料理文化の
発展には，品種改良された材料を使う，新しい素材を
発見する，またその素材に適切な料理自体が新たに創
作されるなど，多種多様な過程や方法があるでしょう．
機械工学を料理のレシピ作りに比喩させるならば，材
料工学はこの品種改良やその新たな具材の発見・創作
に比喩させることができます．

さて本題に戻りましょう．上の関係性で言えば，機
械工学は既存の材料を使用して機械構造の設計をする
分野ですので，大胆に言ってしまえば，図面の作成と
主に力学分野における数学的な解析技術を修得する必
要があります．一方，材料科学・材料工学（英語で
Materials Science and Engineering）というのは，既
存の材料の改良は勿論のこと，それだけではなく，そ
れらを基礎として全く新たな材料を作り出し，未だ世
にない新しい物を作るために必要な材料を創造する仕
事と言えます．例えば，ヒッタイト時代に作り出され
た鉄と現在の鉄鋼業で造り出されている鉄鋼の品質は

−材料科学・材料工学への誘い−

全く異なることは容易に想像ができるでしょう？その
ままだと錆びてしまいぼろぼろになる鉄も，クロム元
素を添加することにより（何故この元素を入れるかと
いうのは学問的にも面白い問題ですが）錆びにくいス
テンレス鋼というものが創りだされ，世の中の機械・
建築構造物の設計を大幅に変更できました．高強度特
性をもてば建造物のデザインもスマートになり，高層
ビルや複雑なタワーなどが建設できるので，美術に
こだわった意匠性までが変わります．また，1000℃
まで耐えられる既存のタービンブレードが，将来的に
2000℃まで耐えられる（高温と遠心力に負けない）
材料に置き換えられたなら，ガスのエンタルピー落差
をより大きく使えるため熱・仕事の変換効率は格段に
上がりますし，そもそも 1000℃までガス温度を落と
すような余分な配管なども必要ありません．このよう
に，新材料の登場は，機械や建築の設計概念を変えて
しまう力まで持っているのです．以上は，材料の構造
性に着目した材料科学の特徴を述べてみましたが，ハ
イテク機器用の機能性材料についても同様です．材料
の機能性を使っている例として，磁性を利用した記録
装置，また磁気抵抗効果を利用した磁気記録の読み取
り装置，アモルファスと結晶の反射率の差を利用した
DVDや Blu-ray用光相変化材料，半導体バンドギャッ
プを利用した太陽電池用パネルや青色発光ダイオード
など，多くのデバイス機器が開発されてきました．こ
のようなデバイス開発の背景には，必ず新材料の開発
が潜んでいるのです．例えば，磁気記録において面内
磁化を利用していたものから，垂直磁気異方性のある
材料が開発されたことにより垂直磁気記録方式に変更
され，その結果，記録密度を大幅に上げることができ，
光相変化材料は光誘起でナノ秒レベルの高速構造変化
が可能であることを利用しているのです．また磁気特
性の異なる多層膜を作製することにより巨大磁気抵抗
が発現することが発見されたことにより，磁気記録の
読み取りに利用できる素子が発案されました．発光ダ
イオード（LED）の発光色は，バンドギャップ（電
子のエネルギー準位において電子が占有できない禁制
帯）の大きさに依存するのですが，なかなか青色を発
光できるバンドギャップ（2.5 eV程度）を有する半

導体が作製できない状態が続いていましたが，よく
知っているように青色半導体 GaNが開発され，RGB
という色の三原色が揃ったことにより，信号機なども
省エネである LEDに置き換わりました．エネルギー
関連事業にも多大な貢献をしております．太陽光発電
用の変換効率の高い半導体デバイスの開発，中温で作
動する燃料電池用のプロトン伝導体や酸化物イオン伝
導体の開発，エネルギー貯蔵用リチウムイオン電池用
の電極材料開発や新型蓄電池の開発など，多岐にわた
る研究展開が行われています．新材料開発は新技術の
開発においてパラダイムシフトを引き起こすのです．

人類が単なる「物質」ではなく機能を有する「材料」
を利用するようになり、私たちの生活がどれだけ豊か
になり、どれだけ活動範囲が広がったか、材料が果た
してきた文明・文化への寄与がどれほど大きいものか
を想像することはそれほど難しくないでしょう？材料
科学というのは，物理と無機化学の融合分野であり，
この現代社会において，「材料」はあらゆる産業の基
幹をなすとともに，革新的な技術の源流となっており，
その果たす役割はますます重要になっております．こ
の観点から，材料科学・材料工学を制するものが技術
を制し，未来を開拓するでしょう．わが国は，世界の
「材料科学・工学」の中心的役割を担っており，その
中でも京都大学材料工学専攻は，自由な学風と発想の
もとで 100年以上にわたって多彩な人材を輩出し，わ
が国の材料科学分野を基礎学問と産業応用の両面で常
に牽引してきました．全く新たな次世代の革新材料を
創造し、社会の変革に寄与したいと思っているみなさ
ん，真の材料研究を，材料科学コースでやってみませ
んか？
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図 3　(a)～(f)は同じ領域
を数分おきにイメージン
グした結果。印を付けた
ところで炭素ナノ構造が
自発的に配列を変化させ
ていることがわかる。

図1 放射光でMg85Y9Zn6
アモルファス試料の昇温
中のナノ構造（左）と原子
配列（右）の変化を同時に
実時間で計測した結果。
過飽和ｈｃｐ結晶から短
範囲積層秩序(SR-SO) が
形成され、その後長周期積
層秩序（LR-SO=LPSO）
が出現することを示してい
る。
Y8Zn6クラスター分布の
面内‐面間の距離分岐は
短範囲積層状態で生じる。

図２　軟X線によるすれす
れ入射 X 線散乱像と、高
分子の作る秩序構造の深
さによる変化。(a) 秩序構
造の格子定数の深さ依存
性　(b) 同じ膜の表面の
SPM 像　(c) すれすれ入
射散乱パターン。ミクロ相
分離により形成された格子
定数が表面近傍で緩和し
ていることが示された。

走査トンネル顕微鏡（STM　Scanning Tunneling 
Microscopy : STM）は先端が非常に尖った探針でトン
ネル電流を検知しながら表面を走査する顕微鏡です。
表面の原子一つ一つをイメージすることができるた
めナノテクノロジーを支える重要な観察手法として多
くの研究分野に応用されています。
我々の研究室では STM の非常に高い空間分解能を
生かして表面ナノ構造の原子分解能での観察を行って
います。図3は Ag（111）上に少量の炭素イオン入射
を行った表面の STM 像です。観察されている構造の
うち一番大きなものの直径は約0.55nm で形状が完全
に揃っています。これは下地 Ag（111）の影響を受
けて構造が生成したからであると考えられ、STM に
よってこのような微小な炭素の構造の形成過程を研究
することで、新奇な構造を持った材料を生成できるよ
うになる可能性があります。またカーボンナノチュー
ブやフラーレンの形成過程の理解に繋がるものと考え
られます。

STM は観察に適した表面の作製が可能であればバ
ルク材料中の原子配列の研究に使用することも可能で
す。この場合、STM が表面敏感な測定手法であるこ
とから、非常に局所的な構造の変化・乱れを観察する
ことができます。図4(a) にはMg-Y-Zn 合金中に現れ
る LPSO 構造の STM による観察結果が示されてお
り、この構造中に存在する Y,Zn からなるクラスター
の位置を一つ一つ計測することができています。我々
はこのような観察からこの合金の生成プロセスの一端
を明らかにすることができました。
ここに示したように STM によるバルク試料内部の
観察は他の手法では得られない情報を提供できる場合
があります。最近では試料全体の平均的な情報が得ら
れる放射光を用いた測定結果と STM観察の結果を比
較検討することで，材料中の組織に関するより正確な
情報を得るための試みを進めています。さらに当研究
室ではより広範な試料に対して STM 観察を行うため
の新しい試料準備のための手法の研究も行っています。

材料の構造は原子スケールからマクロスケールまで多
くの階層から出来上がっており、それぞれのスケールで
の構造の特徴が材料全体の特性を決めています。例えば
軽量 Mg合金である Mg-Y-Zn合金では、長周期積層秩
序構造（LPSO構造）と呼ばれる複雑な構造を含むこ
とで軽くて強いという優れた特性を示すようになりま
す。放射光を利用したその場測定をおこなうことにより、
LPSO構造が形成される過程は、その部分構造が Yと
Znのクラスターとして成長し、それがさらにひとつの
分子のように振舞って高次の秩序構造を組み立てるとい
う階層的相転移過程をとることが明らかになりました。
さらに元素の組み合わせを変えることによって LPSO
構造が組み立てられていく仕組みがどのように変化する
かを調べ、このような風変わりな秩序が作られていく理
由と、その制御方法について明らかにしていきます。

基板の表面にトレンチや円柱状のキャピラリーなどの
微細な周期構造を形成したり、ナノ粒子を分散させる技
術は材料表面の特性制御（吸着、微粒子固定、フォトニ
ック結晶など）に利用できます。その方法のひとつに基
板表面に薄膜を形成し、その自己組織化過程を利用する
というものがあります。例えばブロック共重合体のミク
ロ相分離を利用して薄膜の内部構造を制御する場合、分
子量、体積率、温度を選ぶことにより種々の構造が実現
できることが知られています。しかし薄膜であるために
表面や界面などの影響を強く受け、状態図から期待され
るとおりの構造が実現されるとは限りません。X線を基
板すれすれの角度で入射することにより、薄膜内部のナ
ノ構造を深さ分解評価することができます。特に透過能
が小さい tender X線と呼ばれる１～２keVのエネルギ
ーの X線を利用することにより、薄膜内部の構造形成、
あるいは構造破壊がどこから始まるのか、どのように進
行するのか、といった課題に取り組んでいます。

　放射光／量子線および走査トンネル顕微鏡を用いたナノスケールの材料組織・特性評価から
新しい材料の設計を目指します

奥田 浩司、黒川 修

材料設計工学

原子～ナノ構造の解明から
特性の理解と設計へ

図 4　Mg-Y-Zn　LPSO
合金のSTM 観察の結果
(a)．暗くイメージされている
スポットが個々の Zn-Yクラ
スターに対応している。(b)
STM 像のフーリエ変換の
結果　(c) 放射光による回
折パターン。(b) の結果と
比較することで材料組織の
より正確な把握が可能にな
る。
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「放射光による階層的な相転移現象の研究」

走査トンネル顕微鏡による表面原子分解能観察

走査トンネル顕微鏡によるバルク材料中の組織観察

量子ビームを利用した薄膜中の秩序構造の分布と形成過程の評価

図１

図２

図３

図４



図 3　（a） Biを用いたTi
の新製錬プロセス、（b） 
Bi–Ti 合金の真空蒸留後
に粉砕して得られたTi粉
末、（c）（b）に球状化処
理を行った球形Ti粉末。

図４　溶融塩中での電気
分解によって Mo基板上
に析出させた後、基板か
ら分離して得られたTi箔。

図５　（a）（b）硫 酸 ラン
タン粉末の熱重量曲線と
写真。昇降温により、脱
水反応と水和反応が可
逆的に起こっていること
がわかります。（c） 硫酸
ランタン 1水和物の結晶
構造。図の奥行方向に水

（H2O）分子の拡散経路
（通路）があることがわか
ります。

チタン（Ti）は軽く強靭な上に海水中で抜群の耐食性
を示し、さらに資源量が豊富な金属です。しかし、Ti
の製錬と加工には特殊な方法と時間を要するために鉄や
アルミニウムと比べて高コストとなり、その結果として
Tiの用途は限られています。そこで、我々のグループ
では Tiのコストの削減を目指し、2種類の新しい製錬
プロセスを研究しています。

1）チタン原料 (TiCl4) を Bi‒Mg合金によって還元する
という独自の方法により、まずは Bi‒Ti液体合金を生
成します。その後、合金中の Tiを濃縮し、真空蒸留に
よって Tiと Biに分離します。このプロセスは Tiの高
速生産による低コスト化に加えて、Ti粉末の製造への
応用が期待されています。これまでの研究で各工程の実
証実験に成功しており、現在はより効率的な合金中の
Tiの濃縮や蒸留の高速化に取組んでいます。

2）平滑電析を利用した Ti板および Ti箔の直接製造プ
ロセス
高温で溶融させたMgCl2や NaCl、KCl等の混合物（溶
融塩）に TiCl2を添加した電解浴を用いて電気分解を行
います。このとき、カソードでは Ti2+を還元して Tiを
平滑に析出させ、これをカソード基板から剥離すること
で Ti板および Ti箔を直接製造します。当グループで
は簡易な装置でもパルス電解法による Tiの平滑電析が
可能であることを実証し、さらに析出した Ti箔をカソ
ード基板から剥離することに成功しました。

現在、工場や発電所では 250℃以下の低温排熱が多量
に捨てられています。蓄熱技術により排熱を蓄え、必要
な場所・時間において有効利用できれば、化石燃料の使
用量が低減できる可能性があります。そこで、化学反応
の反応熱を利用した蓄熱技術に着目しています。その実
現に向けては、排熱温度に適した反応温度と高い反応速
度、十分な蓄熱密度を有する化学反応を探し出す必要が
あります。当研究室では、希土類硫酸塩の水和・脱水反
応が 100-250℃程度の温度域で高速に進行することを初
めて見出しました。実験と計算機シミュレーションによ
り、この物質の脱水・水和反応は結晶構造中に水分子が
脱挿入されることで進行しており、珍しい現象であるこ
とがわかりました。現在、この反応のメカニズムを詳細
に調査するとともに、得られた知見に基づいて新しい化
学蓄熱材の開発を目指しています。

図１　プロトン伝導性固
体電解質（BaZrO3）を用
いた燃料電池の発電試験
結果。挿入図は、燃料電
池セルの断面写真。

図２　（上図）第一原理
計算と機械学習を組み合
わせた PES マッピング
手法のフローチャート。

（下図）立方晶ペロブス
カイト型酸化物 BaZrO3

中におけるプロトン の
PESに提案手法を適用し
た例。

燃料電池は、化学エネルギーを効率よく電気エネルギーに変換
でき、特に、固体電解質を用いた燃料電池は、小型化、高集積化
が容易であり、その将来性が有望視されています。なかでも、中
温域（400-600℃）で高いイオン伝導性を有するプロトン伝導性電
解質を使用すれば、低温型（PEMFC）のように高価な白金系触媒
を使用せず、高温型（SOFC）よりも安価な構造材を使用した中温
型燃料電池が実現する可能性があります。当研究室では、プロトン
伝導性電解質のひとつである、アクセプターをドープしたバリウ
ムジルコネート（BaZrO3）について研究を行っています。これま
での研究により、600℃で 30mS/cmの大きな伝導度を実現し、
さらに、水素極支持型燃料電池を試作した結果、開回路起電力
1.03V、ピーク電力172mW/cm2を実現しました。現在、燃料電
池のさらなる高性能化および高耐久性の実現を目指し、燃料電池
作製プロセスおよび電極に関する研究を遂行しています。

固体内のイオン伝導性を理論的に予測するひとつの方法とし
て、伝導キャリアのポテンシャルエネルギー曲面（PES）マッピング
があります。これは、ホスト結晶中に細かいグリッドを導入し、各グ
リッド点でキャリアのPE計算を網羅的に行うものであり、その計算
コストは結晶の対称性低下とともに急激に増大します。当研究室で
は、第一原理計算に機械学習技法のひとつであるベイズ最適化を
組み合わせることで、高速かつ高精度で PESを評価する方法論を
構築しました。具体的には、イオン伝導を支配する領域は結晶全体
の一部分であることに着目し、その支配領域のみを選択的に評価す
るものです。この手法を用いてプロトン伝導性を有する立方晶ペロブ
スカイト型 BaZrO3のPESを評価したところ、全1768点のグリッド
点のうち 30点程度のPE評価でプロトン長距離伝導に対するポテン
シャル障壁を精確に見積もることに成功しました。さらに、伝導に異
方性のある正方晶シーライト型 LaNbO4に対しても同様の評価を行
ったところ、高々100点程度で ab面内および c軸方向のポテンシャ
ル障壁を見積もることができました。開発手法を用いれば、無機結
晶構造データベース（ICSD）に収録されている膨大数の多元系材
料を高速かつ高精度でスクリーニングでき、理論計算主導の固体
イオニクス材料探索が実現できます。

電気化学・熱力学に立脚した物理現象の理解を通じて
金属、セラミックス材料を用いた環境に優しい材料の物性探求

および製造プロセスの開発に取り組んでいます。

宇田 哲也、豊浦 和明、畑田 直行、岸本 章宏
Design of Sustainable Materials and Processing

表面処理工学

電気化学・熱力学に立脚した
環境に優しい材料開発

6 7

(b)

(a)

a

b c

La

SO4

H2O

(c)

0 100 200 300 400 500

0.0

0.2

0.4

0.6

0.8

1.0 La2(SO4)3·H2O

La2(SO4)3
MgO

Mg(OH)2

水
和
数

温度, T / ºC

 -La2(SO4)3 (Ar - 1.2% H2O 雰囲気)

 MgO (Ar - 2.0% H2O 雰囲気)

昇温時
脱水により蓄熱

降温時
水和により放熱

昇降温速度
20 ºC/min

β

(1) A probabilistic PES model
High

Low

(2) Random PES sampling & Optimal path search

Probability of Global Minimum Probability of Bottleneck

High

High

Low

Coordinate x

C
oo

rd
in

at
e 
y

Mean function

Variance function

Coordinate x

C
oo

rd
in

at
e 
y

pmin

x
y

pbtl

x
y

Already computed Global minimum Bottleneck

(3) Probability distributions of the global minimum and bottleneck points

0.25 eV

Po
te

nt
ia

l e
ne

rg
y 

[e
V]

# of DFT computations

0

0.2

0.4

0.6

0.8

1

10 20 30 40 50

∆Emig

Ba

ZrO6

O
H

0 eV

0.3 eV

H+-PES in c-BaZrO3

Low

プロトン伝導性電解質を用いた中温型燃料電池

固体イオニクス材料の高精度・高効率スクリーニング

チタンの新製錬プロセス

排熱の有効利用のための化学蓄熱材料
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蛍光Ｘ線分析において、偏光したＸ線を入射Ｘ線として用いることで、スペクトル中
のバックグラウンドを著しく低減できることが知られています。当グループでは、電子の
スピン・軌道相互作用の観点に基づくＸ線スペクトルに対する偏光の影響の解明やコン
プトン散乱における反跳電子のドブロイ波を利用したＸ線偏光子の開発を目指し研究
を行っています。軽元素偏光素子からのコンプトン散乱を利用す
ることで、数ワットのＸ線管から放射される白色Ｘ線をそのスペク
トル領域全域にわたって同時に偏光する方法を考案、偏光素子に
おいて散乱されるＸ線強度の検出角度依存性を利用し、検出器と
Ｘ線の偏光方向のなす角が０度および 90度のときの散乱Ｘ線強
度を測定することでＸ線の偏光度を評価できる簡易装置を作製し
ました。作製した装置を用い、弾性散乱断面積とコンプトン散乱
断面積の比が異なる元素で構成される偏光素子からの散乱Ｘ線
の偏光度を測定することで、Ｘ線偏光度と弾性・コンプトン散乱
断面積比との間に相関があることを明らかにしました。

迅速・多元素同時分析が可能なエネルギー分散型蛍光Ｘ線分析（ED-XRF）装置
は、小型化・低価格化が加速し簡易分析可能な装置として普及しています。その一方、
分析精度の悪化やアナログ信号処理方式からデジタル方式への転換に伴う分析装置の
“ブラックボックス”化が進んでいます。当グループでは分析装置の信号処理過程にお
ける“ブラックボックス”を詳らかにすることで、ED-XRFを用いた簡易・迅速・精密な
分析を目指しています。鉄鋼の工程管理分析などの高い精度が要求される分析には、
上記の“ブラックボックス”を理由に定量補正法の議論を行うことが難しいED-XRFは
用いられず、分析元素に応じた分光結晶を複数台配置した波長分散型蛍光Ｘ線分析
（WD-XRF）装置を用いた検量線法に基づく方法が用いられており、このWD-XRFに
よる定量法は日本独自の高精度鉄鋼分析手法として規格化されています。一方で、蛍
光Ｘ線分析の主流が WD-XRFからED-XRFへ置き換わった現在、ED-XRFで得
られた蛍光Ｘ線スペクトルを基に定量を行なった場合、鉄鋼分析の定量値がどの程度
の精度や正確さを有するかを評価しておくことは重要であると考えられます。そこで当グ
ループでは、標準試料を用いず物理定数のみから蛍光Ｘ線の理論強度を計算し絶対
定量値を得ることのできる第一原理計算法（ファンダメンタルパラメータ法）とED-XRF
で測定した蛍光Ｘ線スペクトルを基にステンレス鋼中に含まれる元素の定量を行うこと
で、ED-XRFを用いた鉄鋼分析の精度と確度を評価しています。また、その際定量に
用いる計算プログラムとXRF装置を自作し、理論強度計算式や入射Ｘ線スペクトルな
どの入力パラメータを変更した場合の定量結果を比較し、計算過程と定量精度の関係
について調べることで、ED-XRFにおける“ブラックボックス”の解消を目指しています。

物理計測では検出器で測定したアナログ信号がデジタル化された時系列データとして
計算機に取り込まれます。そのような計測において、信号強度や分光器の分解能など
の計測におけるパラメータを適切に設定することや、得られたデータをどのように表示
するべきかについての基礎的な理解は、正しい物質情報を得るために不可欠です。当
グループでは、モンテカルロシミュレーションなどの数値計算に基づき、半導体検出器
を用いた際に生じるサムピーク強度の試料濃度・検出器の時間分解能に対する依存性
に関する解析や、分析方法に応じた適切なサンプリング数と測定精度の関係などにつ
いての基礎的な検討を行っています。また、最大エントロピー法に基づく測定スペクト
ルのスムージングや高分解能化といったスペクトルデータ処理についての研究も行って
います。

図４  Compton 散乱にお
ける反跳電子のdeBroglie
波を回折格子とみなしたと
きの偏光Ｘ線生成模式図

図３　3D プリンタを用い
て製作した偏光光学系蛍
光Ｘ線分析装置
図2と同様の３D-CADを
用いて製作した偏光光学
系蛍光Ｘ線分析装置で
す。ホルダ内部に空洞を
設けることで、高感度分
析の妨げになる散乱線を
低減しました。3D プリ
ンタを用いることで、こ
のような設計の変更を容
易に行うことができます。 

図５  3Dプリンタで製作し
たＸ線偏光度測定装置。
(a)3D-CAD、(b) 装 置 概
観、検出角度が (c)30度
(d)60度(e)90度のとき。

図１　小型全反射蛍光Ｘ
線分析装置
従来の 1000分の１程度
の出力である５ワットのＸ
線管から発生する白色Ｘ
線を用いることで、装置
の小型化に成功し、シン
クロトロン放射光に迫る
検出感度を得ることがで
きました。

図２　小型偏光光学系蛍
光Ｘ線分析装置と装置内
部
Ｘ線管−偏光子−試料−
検出器間の距離を10mm
と近づけることで、低出
力の実験室系Ｘ線源を用
いた場合でも試料中の微
量元素を測定可能な偏光
光学系蛍光Ｘ線分析装置
の開発を行いました。

現在の組成分析は大型の装置を利用して専用の分析室で行う
ことが一般的です。リサイクル現場、土壌や河川水などの環境試
料測定など、測定したい場所に持ち込んで分析を行うためには分
析装置のより一層の小型化が求められます。私たちは片手で持ち
運ぶことができる全反射蛍光Ｘ線分析装置や偏光光学系蛍光Ｘ
線分析装置、乾電池式電子発生装置の開発とそれを用いた手の
ひらに載る超小型の電子プローブマイクロアナライザの開発、金
属材料などに含まれる微量元素分析への応用に関する研究を行
っています。また当グループでは、機械加工による金属部品と 3D
プリンタによる樹脂部品を組み合わせることで、種々の光学系を
有する分光装置の試作に取り組んでいます。3Dプリンタで用いる
入カデータは数値制御による機械加工で用いられるデータと同形
式の 3D-CAD(Computer Aided Data)形式であり、今まで機械
加工で行っていた装置製作を 3Dプリンタによる簡便な方式にそ
のまま置き換えることができます。金属部品から生じる妨害ピーク
を低減するための樹脂製部品、Ｘ線管や検出器を固定するための
ホルダ、本格的な設計の検討を行うためのプロトタイプの製作に
3Dプリンタを活用し、製作条件が分析精度・感度に及ぼす影響
について評価を行なっています。また、鉄鋼材料分析におけるサ
ンプリング量や試料形状を含めた試料調製法、Ｘ線の偏光性な
ど光学系の影響、配管などのその場分析で想定される高温試料
測定、遠隔分析の際の装置間の信号伝達処理など、種々の測定
環境から生じる誤差因子を明らかにし、それらを装置開発に反映
することで迅速かつ高精度な分析手法の確立を目指しています。

多様な物質・材料を製造する過程で必要となる物質情報の計測・解析手法、デバイスの開発を行っています。

Materials Informatics

物質情報工学

次世代の材料プロセス作り
新物質創生のための物理計測法の開発と材料科学への応用
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高精度・迅速分析のための携帯型分析装置の開発

河合 潤、田中 亮平

ED-XRFにおける高精度第一原理定量法に関する研究

物理計測・化学分析のためのデータ解析に関する研究

偏光蛍光X線分析の基礎研究

図１

図３

図５

図２

図４

図６

図７

図６ 自作の蛍光Ｘ線定量プログラムによるステンレス鋼材の
定量分析。

図７　不純物原子を100ppm（実線）および99ppm含む試料に対
するサンプリングのモンテカルロシミュレーション。濃度差が1ppm
である試料を区別するためには109個以上の原子をサンプリング
する必要があることが簡単な数値計算からわかります。



図３　ZnSnP2のバルク結
晶を用いた新しい太陽電池
とその電流密度−電圧特
性。3.4％はZnSnP2太陽
電池の世界最高変換効率
です。

図 4　構造自由度におけ
る調和性の Diagram（左）
と平衡状態の性質を特徴
付ける特殊な微視的状態

（右）。

図５　結晶格子の離散化
ラプラシアンへの分解（上）
による規則構造のスペクト
ル表示（下左）、およびそ
こから得られる特徴的な物
性を示しうる規則構造の候
補の探索（下右）。

現在、太陽電池材料としてはシリコンが主流ですが、
太陽電池の普及のためにはさらなる高効率化および低
コスト化が求められています。このような背景の下、
様々な材料について太陽電池への応用が検討されてい
ますが、現在、実用化されている無機化合物太陽電池
にはインジウムなどの希少元素（レアメタル）や毒性
の強い元素が用いられています。そこで、私たちはこ
れらの元素を用いない亜鉛－リン系の化合物半導体に
着目して研究を行っています。従来のリン化物半導体
太陽電池の問題点を明確にし、これを解決していくこ
とに加えて、新規材料を用いた太陽電池の創成を目指
し、太陽光発電のさらなる普及に貢献していきます。

熱力学的平衡状態に対応する微視的状態は、成分数・
系のサイズの増加と共に指数関数的に増加します。私
達は系の構成粒子が作る空間上の幾何学的性質に着目
し、平衡状態の物理量を特徴付ける特殊な微視的状態
を解明しました。そこでは、構造の自由度における調
和性という新しい概念が中心的役割を果たします。現
在、この新規理論の拡張と応用のための研究を進めて
います。

材料科学において、系のナノレベルでの構造は局所
的な情報を組み合わせた空間で表すのが一般的です。
一方で局所的情報で表すのが難しい物理量を扱う場
合、トポロジーのような別の構造の捉え方が重要にな
ってきます。私達は両方の利点を保持した上での記述
の統一に成功し、物理量を表現する新しい枠組みを構
築する基礎研究を進めています。

図１　リン化法によるZn-
SnP2 成膜における突起物
形成モデル。Zn-Sn-P 系
化学ポテンシャル図に基づ
く考察とリン化過程を調査
した実験結果が合致する
ことにより、リン化メカニズ
ムを解明し、モデルを提示
しました。

図２　光吸収層材料であ
るZnSnP2 と各種バッフ
ァ層材料との伝導帯下端

（CBM）準位の関係。CdS
の場合に比べて In2S3、

ZnSを用いた場合は準位
の差（ΔEc）が小さいこと
がわかります。

化合物半導体はシリコンに比べて大きな光吸収係数
を持つため薄膜化が可能であり、化合物半導体太陽電
池は低コスト・省資源の面から期待されています。化
合物半導体太陽電池を実用化するためには、薄膜作製
プロセスの確立は必要不可欠です。我々のグループで
はリン化物半導体を中心として種々の成膜手法の確立
に取り組み、化合物形成過程を詳細に調べることによ
り、既存プロセスの高度化や新プロセスの提案に繋げ
ていきます。特に、気相を用いた成膜方法の場合、主
に凝縮相を取り扱っている状態図では化合物の形成メ
カニズムを考察することが困難です。そこで当グルー
プでは、従来金属製錬分野で主に用いられてきた化学
ポテンシャル図を用い、新しい切り口でメカニズムの
解明に取り組んでいます。

太陽電池などの創エネデバイスには、様々なヘテロ
（異相）界面が存在します。デバイスの高性能化のた
めには、それを構成している各種材料の物性制御に加
えて、材料間の界面における構造・特性の最適化が必
要です。 たとえば太陽電池デバイスにおいては、pn
接合を構成する２つの材料（光吸収層材料とバッファ
層材料） の界面における伝導帯下端の準位が適切に接
続されるような材料を選択する必要があります。当グ
ループでは、光電子分光法などの手法を用いてこれら
の準位関係を明かにし、デバイス設計指針を明確にし
ます。また、電極となる金属と光吸収層材料との界面
も重要です。この界面においてはオーミック接合とな
るように設計する必要があります。適切な材料を選択
することに加えて、熱力学に基づいて界面における反
応を解析し、デバイスの高性能化に繋げていきます。

従来の冶金学の学理、知見を半導体を含む先端材料に応用し、環境調和型の新規材料を探索するとともに、
新規デバイス構造の構築を通じて、材料科学の立場からエネルギー・環境問題の解決に取り組みます。

また、空間上の幾何学に基づく統計力学の立場から、ミクロの相互作用とマクロの物性をつなぐ架け橋の探求や、
材料科学における逆問題等の諸問題を解決するための基礎理論の開発と応用にも取り組んでいます。

野瀬 嘉太郎、弓削 是貴
Nanostructural design of advanced materials

ナノ構造学

材料をナノレベルで理解・制御し、創エネ材料開発へ
−結晶育成からデバイス設計、ナノ構造の統計力学まで−
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Initial stage

Intermediate stage

After phosphidation

多元系化合物半導体の成膜プロセス開発

創エネデバイスにおける界面構造の理解と制御

新規太陽電池の創成

マクロの性質とミクロの相互作用をつなぐ幾何学

構造の柔軟な記述から新奇物性探索へ

図１

図２

図３

図４

図５
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田中 功、世古 敦人、林 博之

新材料の発見と創出を目指す
量子材料設計
量子材料学

図２　高温で長時間安定
な酸化物イオン伝導体の
材料設計と実証
燃料電池や酸素分離膜な
どへの応用が期待される
酸化物イオン伝導体である
立方晶酸化ビスマスを高温
で安定化させる添加元素
を理論予測しました。その
結果500℃で100時間連
続使用した後の酸化物イオ
ン伝導度が、既存のもの
に比べて 5倍高い材料を
発見しました。

図２



図１．球面収差補正走査
透過電子顕微鏡 (STEM)
の外観と長周期積層構造
を有するマグネシウム
合金の暗視野 STEM 像。
もっとも明るい点はガド
リニウム ( 希土類 ) 原子、
暗い点はマグネシウム原
子に対応している。マグ
ネシウム中で希土類元素
が規則的に配列した結晶
構造を有していることが
わかる。
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乾 晴行、岸田 恭輔、新津 甲大

図１



図３　J-PARC/MLFのビ
ームライン19 (TAKUMI)
に導入した中性子その場
回折実験用加工熱処理シ
ミュレータを用いた高温
圧縮加工中の 2Mn-0.1C
鋼の中性子回折プロファ
イル。加工開始後に動的
フェライト変態が生じて
おり、動的フェライト変
態の発現をその場で捉え
ることに成功した。

図４　純チタン引張試験
片中の変形に伴うひずみ
分布。画像相関法 (DIC)
により局所ひずみを可視
化・定量化できる。

図５　低炭素マルテンサ
イト鋼の低温脆性破面の
EBSD方位マップ。低温
脆性破壊はマルテンサイ
トの｛001｝面に沿って生
じていることがわかった。

図１　冷間圧延・焼鈍処
理により作製された31Mn-
3Al-3Si TWIP 鋼の応力
−ひずみ曲線。結晶粒径
1μm 以下の超微細粒材
は、従来粒径材よりも高
い強度と大きな延性を示す。

図２　31Mn-3Al-3Si 
TWIP 鋼の種々の引張ひ
ずみでのSEM-ECC像。
超微細粒材では変形初
期 ((c), (d)) に 変 形 双 晶
(twin) のほかに積層欠陥
(stacking fault, SF) が生
成しており、その塑性変
形メカニズムが従来粗大
粒径材 ((a), (b))とは大き
く異なることが明らかと
なった。

金属材料の力学物性は、内部のナノ・ミクロ組織に
よって大きく変化します。相変態・析出・再結晶現象
は、金属材料の力学特性を向上させる組織制御にとっ
て非常に重要な固相反応です。しかし、相変態・析出・
再結晶現象には、数多くの未解明な問題が残されてい
ます。我々は、相変態・析出・再結晶によって形成さ
れるミクロ組織と力学物性の相関を電子顕微鏡、中性
子回折 （J-PARC）、放射光 X線回折 （SPring-8）、3
次元アトムプローブ解析などを駆使して明らかにし、
優れた力学物性を有する金属材料作製のための新たな
材料設計概念の確立も目指しています。

金属結晶の塑性変形は、本質的に不均一です。しか
し、そうした不均一な変形が積み重なって、材料の平
均的な強度や延性を決定しています。変形の不均一性
は、結晶の構造やミクロ組織と強く相関していると
考えられます。しかしながら、一般的な力学試験で
は、平均的な強度や延性しか評価することができま
せん。我々は、引張試験時の二方向その場外形変化測
定システムや、画像相関ひずみ解析法 （digital image 
correlation: DIC） などを駆使して、変形の不均一性
とマクロな力学物性との関わりを基礎的に明らかにす
ることを目的とした実験研究を行なっています。

通常、金属材料は延性を有し、数％～数十％の塑性
変形を示します。しかし、特定の変形条件や環境下で
は、材料が塑性変形を伴わずに破壊する、いわゆる脆
性破壊が生じてしまう場合があります。脆性破壊は重
大な事故を引き起こす可能性があるため、その抑制が
必要不可欠です。我々は、金属材料、特に鉄鋼材料の
水素脆性破壊や低温脆性破壊におけるクラック伝播経
路とミクロ組織の相関を電子顕微鏡や電子線後方散乱
回折 （electron back scattering diffraction: EBSD） 等
を用いて解析し、脆性破壊のメカニズムの解明や、脆
性破壊を抑制するための新たな材料設計概念の確立を
目指して研究を行っています。

我々が用いているバルク金属材料のほとんどは多結
晶体です。従来は、その平均結晶粒径をせいぜい 10 
μm程度までしか微細化することができませんでし
た。我々は、種々のプロセスを独自に開発し、超微細
粒・ナノ組織の創製に成功しています。このようにし
て作られた結晶粒径1μm以下の超微細結晶粒金属バ
ルク体（バルクナノメタル）は、粒径数十μm以上の
従来金属とは大きく異なる常識はずれの力学特性を示
します。我々はバルクナノメタルの特異な力学特性を
基礎的に解明し、その成果をもとに、従来は困難だっ
た高強度と大きな延性を兼ね備えた夢の構造材料を実
現しつつあります。バルクナノメタルの高強度化には
合金元素の添加を必要としないことから、環境負荷軽
減の観点からも好ましく、バルクナノメタルは次世代
の革新的構造材料として大いに期待されています。

社会の基盤を支えるために重要な構造用金属材料の革新を目指し、材料のナノ・ミクロ組織・構造とその形成機構、
そして力学特性を発現する基本原理と組織との相関に関する基礎研究を行なっています。

辻 伸泰、高 斯（GAO Si）、白 玉（BAI Yu）、
朴 明験（構造材料元素戦略研究拠点ユニット）

Structure and Properties of Materials

構造物性学

安全・安心で環境にやさしい社会基盤のための
構造用金属材料の革新
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バルクナノメタルの創製と特異な力学物性
材料のミクロ /マクロ局所変形挙動の定量解析

金属材料の破壊挙動と微視組織の関係

相変態・析出・再結晶現象の基礎学理の追及

図１

図２

図３

図４
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図 3　固相と液相が混合
した固液共存状態におけ
る変形のその場観察と画
像解析による変形の定量
化の例。固体とも液体と
も違う変形機構を直接知
ることができます。

図４　放射光を利用した
蛍光 X 分析（元素マッピ
ング）により、Al-Si 合金
に微量添加された Sr の
存在位置を把握し、微量
元素の組織形成への寄与
を直接知ることができま
す。

図５　磁気効果を利用し
た組織制御の例。磁場
中結晶成長における規則
組織形成を利用して、数
100nmから数10μm の穴
が規則的に配列した多孔
体が製造できる。

凝固・結晶成長現象では、マクロスケールの熱輸送、
液相の流動と拡散によるミクロからマクロにわたる物
質輸送、成長界面におけるキネティクスが相互に影響
し、材料組織が形成されます。先に述べた時間分解・
その場観察手法を駆使し、材料組織の形成機構から材
料組織に立脚した力学にわたる学理の構築を行ってい
ます。
凝固ダイナミクスのひとつに、凝固過程における固
液共存体（固相と液相が共存・混合した状態）に特有
の力学挙動があります。固液共存体の変形機構を材料
組織スケールで解明し、材料組織・プロセスの制御へ
の応用を目指しています。
また、特定の元素の微量添加（マイクロアロイング）
は材料組織の微細化などに寄与することが知られてい
ますが、その機構には不明な点が多くあります。放射
光を用いた計測技術を利用し、微量元素の存在位置・
状態を把握して、マイクロアロイングの科学的基盤の
確立を目指しています。

磁石などの強磁性の物質では磁気効果を容易に体験
することができますが、常磁性や反磁性など弱磁性と
呼ばれる物質も磁場に対する応答があり、この応答を
利用したプロセスは、金属材料やセラミックスから有
機物、タンパク質までの応用が期待されます。 凝固・
結晶成長では、規則組織の形成、模擬微小重力の実現
など多様な応用があり、磁気効果を積極的に利用した
磁気科学と凝固・結晶成長工学の融合を目指していま
す。

図１　1500℃付近での
金属材料（Fe-Si合金）の
デンドライト成長の観察。
デンドライトの形態だけ
でなく、濃度分布（疑似
カラー）の情報も得られ、
材料組織の形成を直接知
ることができます。

図 2　Al-Zn 合金のデンド
ライト成長の時間分解・三
次元観察。4D-CTと呼ば
れる時間分解 CT（Com-
puted Tomography）によ
り、三次元空間での組織
形成のダイナミクスを直接
知ることができます。

多くの材料は凝固・結晶成長プロセスにより製造さ
れており、凝固・結晶成長過程における組織制御は材
料の機能発現に重要です。可視光に対して不透明であ
り高融点の金属材料の凝固現象は、これまで凝固後の
組織観察から推測されてきました。しかし、従来手法
には限界があり、複雑な凝固現象を実証的に理解する
ことが望まれています。そこで、SPring-8をはじめ
とする第3世代放射光施設で利用可能な 10keV以上の
硬 X線領域の高輝度単色光を駆使して、金属材料を
対象とした凝固・結晶成長現象の時間分解・その場観
察手法を開発しています。
X線の透過像を時間分解でその場観察する手法は、

金属合金の凝固・結晶成長過程のデンドライト成長な
どのダイナミクスを把握することを実現し、金属合金
の凝固・結晶成長をありのまま理解することができま
す。また、4D-CTと呼ばれる時間分解・三次元その
場観察では、多数の透過像から三次元構造を再構成す
ることにより、三次元空間における材料の組織形成の
ダイナミクスを把握することができます。さらに、X
線回折や蛍光 X線分析と組み合わせることにより、
材料の組織形成に加えて、成長している結晶の方位分
布や固液界面付近の濃度分布も直接的に計測できるよ
うになりつつあります。
これらの手法を駆使し、金属合金の凝固ダイナミク

スを実証的に解明し、物理モデルの構築、さらにシミ
ュレーションへの展開を通じて、材料プロセスの発展
に寄与することを目指しています。

放射光などの最先端のツールを利用して、材料の組織形成過程やナノレベルの構造を実証的に解明し、
組織・構造の制御原理の確立、材料機能の発現機構の解明、さらに材料プロセスの創成に取り組んでいます。

Properties of Advanced Materials

先端材料機能学

材料の構造・組織を実証的に理解し、
新しい材料・材料プロセスの開発へ

18 19

放射光を利用した時間分解・その場観察手法の開発

凝固ダイナミクス、マイクロアロイングの科学

磁場を利用した凝固組織制御とプロセスへの応用

安田 秀幸、鳴海 大翔
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図３　J-PARC の物質・
生命科学実験施設 (MLF)
の実験ホール内に写真。
たくさんの中性子散乱装
置が並んでいる。

図５　現在広範に利用さ
れている酸化物系永久磁
石M型フェライトの結晶
構造。構成元素の少量の
置換で性能が大きく変化
するが、結晶構造が複雑
で、置換元素の役割が未
だに解明されきっておら
ず、今なお精力的に多方
面からの研究がなされて
いる。

中性子は陽子とともに原子核を構成する素粒子で、
電荷0、スピン 1/2を持ちます。量子力学的には粒子
であると同時に波であるため、X線と同様に、その散
乱を調べることで物質の構造やダイナミクスを知るこ
とができます。特に、中性子はスピンをもつため、原
子の配列のみならず、原子が持つ磁気モーメントも見
ることができます。そのため、中性子散乱実験は物質
の磁気的性質を微視的に調べるための非常に強力な研
究手段です。私たちは、茨城県東海村にある研究用原
子炉 JRR-3や加速器施設 J-PARCに設置された装置
を利用して、磁性体の磁気構造やそのダイナミクス
の研究を行っています。海外の実験施設（フランスの
ILLなど）も必要に応じて利用します。

永久磁石は広く日常生活に用いられていますが、特
に発電や動力目的のモーターへの利用が重要です。よ
り効率的なエネルギーの変換のため、高性能な永久磁
石の開発が今なお盛んに行われています。開発した材
料の評価が更なる性能向上につながりますが、当研究
室では、核磁気共鳴、メスバウア分光、中性子散乱と
いった微視的なプローブを駆使し、マクロスコピック
な性能と構成元素のミクロスコピックな電子状態を関
連付けることで、材料設計の指針構築に貢献していま
す。

図１　磁気モーメントが
渦状構造をとった「スカー
ミオン」（上）とスカーミ
オンが格子を組んだ「ス
カーミオン格子」（下）の
模式図。スカーミオン状
態では、磁気モーメント
は全方位をくまなく向い
ている。

例えば、右に示したものは、「スカーミオン格子」
と呼ばれる最近発見された新しい磁気状態です。スカ
ーミオンは元々素粒子物理で提唱された概念ですが、
近年、物質中の原子の磁気モーメントがそのスカーミ
オンが格子状に並んだ状態として記述できることが示
されました。スカーミオンは原子の磁気モーメントの
渦状構造であり、それが格子を組んだのがスカーミオ
ン格子です。素粒子物理の概念が遥かに低エネルギー
の現象である物質中の磁気現象にも適用されることか
ら、スカーミオン格子は自然のもつ「普遍性」を示す
格好の例であり、基礎物理の観点から非常に興味深い
現象です。それに留まらず、スカーミオン１つ１つを
情報のビットとして取り扱うことも考えられており、
磁性体の機能の新たな応用の可能性を秘めた現象でも
あります。

図２．GaV4S8の欠損ス
ピネル型結晶構造。
GaS4 クラスタとV4S4 クラ
スタが NaCl 型に配列した
クラスタ化合物で、V4S4

クラスタがS=1/2 のスピン
をもち、低温で図1 に示し
たスカーミオン格子を形成
する。

V4S4 クラスタ
GaS4 クラスタ

図２
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磁性物理学

中性子散乱による磁性研究

永久磁石材料の微視的な評価

 中村 裕之、田畑 吉計、和氣 剛、 
 太田 寛人（工学基盤教育研究センター）
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図３　イオン液体を構成
する主要なイオン種。多
くの場合、サイズの大き
な１価の陽イオンと陰イ
オンの組み合わせること
で、イオン間のクーロン
相互作用が弱まり、室温
で融解した「イオン液体」
が得られる。

図４　当研究室で新たに
合成した、「ヒドロニウ
ム溶媒和イオン液体」の
(a) 構造式および (b) 溶
融状態での写真。ヒドロ
ニウム (H3O+) イオンを
クラウンエーテルで配位
してイオンサイズを大き
くすることで、イオン液
体が得られる。

図５　電池をやイオン液
体の研究に使用するグロ
ーブボックス装置。内部
は水分および酸素がいず
れ も 1ppm 以 下 の ア ル
ゴン雰囲気に保たれてい
る。

図６　（a）多孔質化した
シリコンウエーハの表面
SEM像。ナノメートルサイ
ズの細孔が無数に形成さ
れている。（b）多孔質化し
たシリコン電極に電析した
白金ナノ粒子のTEM像。
様々な化学反応の触媒に
利用できる。（c）周期変
調した電流密度で作製した
多孔質シリコンの反射スペ
クトルとそれぞれの試料の
外観。電流変調の周波数
に応じて反射スペクトルの
異なるフォトニック結晶が作
製できる。

イオン液体（Ionic Liquids, IL）は、水や通常の有機
溶媒のように電荷をもたない中性の分子ではなく、陽
イオンと陰イオンからなる室温付近でも液体（溶融）
状態の塩です。図３のように構成イオンは多様であ
り、その組み合わせによる物性のコントロールが可能
です。イオン液体となる構成イオンの条件は、サイズ
が大きい（＝電荷密度が小さい）か、対称性が低いこと
です。私たちの研究室では、新しい構成イオンを見出
し、新しいイオン液体を提案しています。
図４は、私たちが新規合成したイオン液体の構造式
です。単独では小さすぎて構成イオンとならないイオ
ン種でも、キレート配位（溶媒和）によって実効サイズ
を大きくすることでイオン液体状態を実現できます。
また、従来にない特徴として非金属であるヒドロニウ
ム（H3O+）イオンを配位したことで、強酸性となり、
従来のイオン液体における酸性度の記録を更新しまし
た。酸触媒や燃料電池としての応用が期待されます。

太陽電池や風力発電など、自然エネルギーに依存し
た社会の構築には、不安定な電力を蓄えるための容量
の大きな化学電池（いわゆる「電池」）の開発が求め
られています。化学電池は電極／電解質界面での金属
イオンの酸化還元を用いたデバイスであり、その充放
電反応はまさに金属の電析反応と同列のものです。私
たちの研究室では、マグネシウムやアルミニウムなど
平衡電位の低い多価の金属を用いる電池負極の基礎研
究を行っています。ここでは、種々のイオン液体や有
機溶媒など、酸化還元耐性にすぐれた溶媒を用います。
また、電気化学的手法によって新しい電池活物質を調
製する研究にも取り組んでいます。

多孔質材料は高い比表面積を有するため触媒担体や
電池の電極材料などに幅広く利用されています。高い
比表面積を十分に生かすためには、細孔内の微小空間
における化学反応の制御が必要です。私たちは、シリ
コン表面の電気化学溶解による多孔質材料の創製とそ
の利用について研究を行っています。多孔質化したシ
リコンの細孔内に金属ナノ粒子触媒を充填し、微小空
間における触媒反応の高効率化に取り組んでいます。
また、細孔内に存在する溶媒分子の影響を物理化学的
観点から調べ、微小空間における化学反応の新たな制
御法に関する研究も進めています。

図１　（a）アンモニア、
（b）エチレンジアミン、
（c）ジエチレントリア
ミンを配位子として含む
場合の Cd-Te-H2O 系電
位 -pH 図。テルルの安
定領域幅（図の矢印の部
分）の違いが、電析浴設
計の指針となる。（d）は
アンモニア性浴からの電
析 CdTe の写真。

図２　１価の銅イオンを
含む水溶液から採取した
銅デンドライト。電析
電位（SHE 基準）は 0 
mV（左上）、–50 mV（右
上）、–100 mV（左下）、
–150 mV（右下）。

電解質水溶液から酸化還元反応や酸塩基反応によっ
て固相薄膜を析出させる電析法や化学浴析出法は、常
温常圧下のソフト溶液プロセスとして、湿式製錬や耐
食性表面処理に代表されるマクロスケールから、電子
デバイスの実装技術のようなマイクロスケール、単分
子・単原子膜レベルの表面機能化のようなナノスケー
ルに至る幅広い守備範囲をもつ要素技術です。私たち
の研究室では、CdTe化合物や酸化亜鉛 ZnOのよう
な太陽電池用薄膜形成や、Ni-Mo合金めっきのよう
な耐食性表面処理技術を研究してきました。ここでは、
トライアル・アンド・エラーによる従来型の条件探索
に加え、電位 -pH図を描くことで電解諸条件の熱力
学的理解と総括的制御を可能にし、得られる皮膜のモ
ルフォロジーや半導体物性の評価、ガルバニック接触
法による新しい製膜法の提案など、幅広い研究を展開
しています。

私たちの暮らしは三大材料と呼ばれる金属、セラミ
ックス、高分子により主として支えられています。こ
のうち金属原料は、鉄やアルミニウムのように高温の
乾式冶金プロセスで生産されるものと、銅や亜鉛のよ
うに乾式プロセスに水溶液系の湿式冶金プロセスをう
まく組み合わせて生産されるものがあります。水溶液
を用いる湿式冶金は常温常圧で操業される環境にやさ
しいプロセスであり、最近では金属をリサイクリング
する手法としても期待されています。私たちの研究室
では、新しい銅の電解採取プロセスの開発や、現行の
銅電解精製プロセスの高効率化に関し、非鉄製錬各社
との共同研究を進めています。

水溶液系とイオン液体系の電気化学、溶液化学、ならびに化学熱力学に立脚し、
基礎から応用にわたる様々な表界面の湿式機能化プロセスを研究しています。

邑瀬 邦明、深見 一弘、北田  敦
Electrochemistry and hydrometallurgy

材質制御学

溶液系の電気化学と熱力学に基づく
材料プロセッシング
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水溶液系の薄膜形成とその熱力学

湿式製錬技術の開発と高効率化

500 µm

新しいイオン液体の探索

新しい金属電池負極の開発

多孔質電極の電気化学
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図３　有機分子とシリコ
ンの接合。不飽和炭化水
素、アルコール分子等を
水素終端化シリコンと反
応させ単分子膜を形成し
ます。シリコンと有機分
子が共有結合によって接
合されます。ナノ粒子の
場合は、その表面をビニ
ル基やアルコール性水酸
基で包むように SAM で
被覆することで、水素終
端化シリコンと反応させ
ます。

代表的な半導体材料であるシリコンの表面に有機分
子を化学的に固定化し、その有機-半導体接合界面の
物性を調べる研究を行っています。これも、自己集積
化単分子膜-SAMの一種です。具体的には、水素終
端化シリコン表面の熱励起あるいは光励起により有機
分子と反応させ、導電性、絶縁性、光活性、電気化学
活性等のさまざまな機能を有する有機分子とシリコン
とを共有結合によって接合します。無機ナノ粒子の表
面を反応性 SAMで被覆すれば、ナノ粒子をシリコン
表面に化学的に固定化することも可能です。有機分子
と半導体との間の電子移動という基礎的にも興味深い
研究課題であるばかりでなく、半導体材料と有機分子
材料、無機材料を融合化した新しい電子材料へと発展
するものと期待しています。  

固 -液界面は電気化学、自己集積化、結晶成長等
の各種反応場として重要であり、私たちはそれを原
子レベルで解析可能な周波数変調原子間力顕微鏡 
（Frequency modulation atomic force microscopy, FM-
AFM） （図4a）の開発をすすめています。図4bは、水
溶液中において、マイカ表面の原子像を FM-AFM観
察した結果を示しています。水溶液だけでなく、新規
機能性溶媒として注目を集めているイオン液体につい
ても研究を進めています。固 -液界面で起こる様々な
反応を原子レベルで観察することで、その反応メカニ
ズムを明らかにし、優れた表面機能化プロセスを開発
することを目指しています。

医療診断や生化学検査への応用が期待されるマイク
ロ流路デバイスの汎用化には、プラスチック化による
コスト低減が必要不可欠です。その実現には、接合技
術の開発が重要な技術課題となっています。私たちは、
プラスチックが熱変形しない低温で、接着剤を使わず
にプラスチックを接合する、光活性化接合の研究に取
り組んでいます。これまでに、シクロオレフィン、ポ
リメチルメタクリレート、ポリカーボネート、シリコ
ーン樹脂等の、同種／異種間の光活性化接合ができる
ことを示してきました。実際に、マイクロ流路プレー
トを試作し、実用化を目指して研究を続けています。
最近では、この技術を基に、異種材料接合（無機材料
とプラスチック／金属とプラスチックの接合）へと、
展開しています。

図１　自己集積化による
単分子膜形成。反応性分
子が固体表面と化学反応
し吸着する過程で、吸着
する有機分子膜同士間が
相互作用し、分子の配向
性が揃って規則的に配列
した薄膜が形成されるこ
とがあります。吸着分子
種と固体基板材料を正し
く選択し、反応条件を整
えることで、膜厚が分子
一層で正確に制御された
超薄膜を形成することが
できます。

分子同士が自発的に集合して分子集合体薄膜を形作
る、自己集積化-セルフアセンブル（Self-Assemble）
による薄膜材料形成の研究を行っています。反応環境
下に固体基板を一定時間放置するという簡単なプロセ
スで、膜厚・層厚が１分子レベルに正確に制御された
有機単分子膜（Self-Assembled Monolayer, SAM）や
有機-無機積層膜を作製することができます。このよ
うな超薄膜を従来の手法で作製するには、超高真空等
の特殊な環境で精密に成長条件を制御する必要があり
ました。さまざまな自己集積化薄膜材料のなかから、
有機シラン分子・有機リン酸分子・有機カルボン酸分
子等の自己集積化を取り上げ、材料表面処理と微細加
工技術分野への応用展開を図っています。

炭素の同素体であるグラフェンは、炭素原子が sp2
結合で蜂の巣状に繋がった、炭素原子1個分の厚さし
かない２次元物質で、その特異な物性が基礎応用両面
から注目されています。研究室では、グラフェンの誘
導体である酸化グラフェン（Graphene Oxide, GO）
をベースにした機能材料の研究開発を行っています。
水溶性の GOは、液相プロセスで薄膜化できる、酸化
サイトを起点にさまざまな分子で化学修飾できる等の
利点があります。
GOに真空紫外光（Vacuum Ultra-Violet, VUV光）
照射すると、酸素が選択的に除去され還元体 (reduced 
GO）となり、導電性が回復します。この VUV酸素
トリミング技術を基盤に、GOの物性制御と微細加工
へと展開しています。また、GOナノシートの自己集
積化薄膜形成，GO/rGOの化学修飾とトライボロジ
ーへの応用を目指す国際共同研究も推進しています。

『微小部品を組み立てるように物質を集積化し機能を構築する』という
アプローチで、材料表面の機能化に関する研究に取り組んでいます。

杉村 博之、一井 崇、宇都宮 徹
Nanoscopic Surface Architecture

機能構築学

自己集積化による薄膜形成と微細加工
その科学と技術を極める

図２　VUV酸素トリミング
による酸化グラフェンの
還元。(a) GOシートの表
面 電 位 像（ 基 板Si より
27mV 高電位）、(b) VUV
照射により還元したrGOシ
ートの表面電位像（基板 
Si より27mV 低電位）。
還元による電子状態の変
化を示す。(c) GOとrGO
のC1s-XPS。VUV 照 射
により酸素が脱離し、 sp2
炭素成分が増加した。(d) 
フォトマスクを用いた VUV
照射による還元微細加
工。GOシート上に sub-
µmレベルの rGO パターン
を転写可能。導電性回路
パターンの描き込み等への
応用展開を考えています。

図４　固液界面解析用原
子間力顕微鏡。（a） 探針
を振動させその振動周波
数変化を検出すること
で、探針先端の受ける力
を 計 測 す る FM-AFM。
音叉型水晶振動子を用い
ることで、イオン液体の
様な高粘性液体中でも、
安定した動作が可能にな
りました。（b） マイカ劈
開面の AFM 像。マイカ
基板は特徴的なハニカム
構造を有していますが、
それがそのまま画像化さ
れていることがわかりま
す。

図５　酸素分子存在下で
波長172nm の真空紫外
光をプラスチック表面に
照射すると、プラスチッ
ク高分子の光励起と同時
に酸素分子の解離・活性
化反応が誘起されます。
励起高分子と活性化酸素
との化学反応によって、
プラスチック表面に、反
応活性が高く低分子量化
により流動性が増した親
水性ナノ薄層が形成され
ます。この活性化表面層
が接着剤として働き、熱
変形温度より十分低い温
度でプラスチック板を接
合できます。写真は、実
際に作製したマイクロ流
路です。中に水を流して、
液漏れが無いことを確認
しています。
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自己集積化による薄膜材料の創製

有機分子と半導体材料の化学接合

固液界面高分解能解析のための原子間力顕微鏡の開発

光活性化によるプラスチックの低温接合

ナノカーボン材料の光還元と化学修飾
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図1　寄附講座の活動。
非鉄製錬分野の永続的な
発展のため、教育に主眼
を置き、大きく分けて５つ
の活動を展開しています。

図２　(a) アルカリ浴から
析出した亜鉛。硫酸浴中
での亜鉛の電解採取は、
電力消費の大きいプロセ
スです。亜鉛の電析形状
は、浴組成や電流密度に
よって劇的に変化します。
電力消費の小さい電解採
取法の開発とともに、電
析機構の解明に取り組ん
でいます。
(b) 湿式法によるリチウム
イオン電池の安心安全な
失活解体を実証するため
の実験設備。窒素雰囲気
下、石灰水中での処理の
有用性を実証。

図３  社会人向けWeb 講
座。
産業プロセスの根底にあ
る理論を体系的に学ぶこ
とができる１年間の教育
プログラムです。第１期は、
非鉄製錬に関連する各社
から計14名の参加者を迎
えてスタートしました。

図４  2017年８月に開催
した高校生向け実験教室

「金・銀・銅を作ろう！」
の様子。「銅の電解精製」

「金の溶媒抽出」「灰吹法
による金銀の定量分析」
を京都工学院高等学校の
学生たちに体験してもら
いました。

製錬・リサイクル産業で働く技術者向けの教育活動
として、社会人向けWeb講座を開講しています。製錬・
リサイクルに関するプロセス技術の開発・革新には、
その根底にある基礎理論の理解が重要です。また、学
問分野の多様化にともない、製錬プロセスに携わる技
術者の出身学科も多様化しています。産業界の人材育
成、特に若手技術者の人材育成として、基礎学問の習
熟の重要性が高まっています。社会人向けWeb講座
は、このような要望に大学から応える新たな取り組み
であり、本専攻の教員を講師とするオンデマンド講義
やほぼ毎週のレポートの提出を通じて、産業プロセス
の根底にある理論を体系的に学ぶことができる１年間
の教育プログラムです。
2017年秋に第１期プログラムを開始し、2020年７月

現在では非鉄製錬分野をはじめとする各社から計17
名の受講者を迎えて第３期のプログラムが進行してい
ます。本プログラムは、熱力学や電気化学に関する４
つの科目で構成されており、受講生はインターネット
を利用して必要なときに何度でも講義を視聴すること
ができます。また、前期・後期の最後には、京都大学
や京都近郊のセミナーハウスにて期末試験が行われ、
各科目の習熟度を確認できることも特徴です。産業界
の明日を担う若手技術者にとって、基礎学問を深く学
ぶ場であるとともに、会社の枠を超えた交流の場にも
なっています。2020年の秋からは、第４期プログラム
を開始する予定です。

本講座では、未来を担う人材の育成のために、高大
連携の教育・啓蒙活動にも力を入れています。スマー
トフォンやパソコン、自動車などのハイテク製品を製
造するには、銅、鉛、亜鉛、金、銀など多種多様な非
鉄金属が必要不可欠です。日本国内の製錬所では、海
外から輸入した鉱石を原料として、様々な非鉄金属が
製造されています。また、これらの非鉄金属の製錬所
は、都市鉱山のリサイクルや廃棄物の処理にも重要な
役割を果たしています。非鉄金属の製錬・リサイクル
は、私たちが現在享受している豊かな生活、そして未
来の高度資源循環型社会の実現のために無くてはなら
ない産業ですが、普段の生活ではどのようなことを
行っているか目にする機会はありません。そこで、国
内製錬所における非鉄金属の製造方法とその高い技
術、および非鉄金属産業が資源循環型社会に果たす役
割を知ってもらうため、出前授業や実験教室などを
行っています。

非鉄製錬学は、銅、亜鉛、鉛、貴金属などを含む原料からこ
れら有価金属を抽出する技術に関する学問であり、長い歴史を
有する分野の一つです。また、非鉄金属やレアメタルの製錬・
リサイクルに関する産業は、循環型社会の実現に不可欠な基幹
産業です。特に近年では、エネルギー消費の少ない製錬プロセ
スの開発に加え、レアメタルを高濃度に含む都市鉱山からの有
用資源の分離技術の開発の必要性が増しており、産業技術の開
発と革新、それを支える基礎学問の発展や強力な人材の育成が
世界的に求められています。
本講座は、これらの社会的要請に応えるため、三菱マテリア

ル株式会社の寄附のもと 2017年４月に新設された講座です。
現行プロセスで起こる現象の理解の深化や長期スパンでの資源
循環型社会への貢献を目指した基礎研究と、社会人や大学生、
高校生らに対する教育・啓蒙活動を行っています。教育志向の
活動を通じて、非鉄製錬学の永続的な発展への貢献、そして本
分野の産学の未来を担う人材の育成を目指しています。

非鉄製錬で起こる現象の理解の深化をはかるとともに、現行
プロセスの課題の把握、長期スパンでの資源循環型社会への貢
献を目的に、非鉄金属の製錬・リサイクルプロセスに関する基
礎研究を行っています。非鉄金属の製錬・リサイクルでは、多
様な元素を分離回収するため、種々の化学反応や物理現象が利
用されています。しかし、それらの機構については、定性的あ
るいは経験的な理解の段階であり詳細が明らかにされていない
点が多く残っています。本講座では、浸出や電析、濡れといっ
た幅広く利用されている化学的・物理的現象に注目し、それら
の原理をより深く理解するための研究を行っています。例えば、
亜鉛の電解採取について、酸性浴とアルカリ浴における電析物
の組織形成のメカニズムの解明に取り組んでいます。また、使
用済みリチウムイオン二次電池（廃 LIB）を安全に失活解体
する新規湿式リサイクル技術の開発に取り組んでいます。この
ような基礎研究こそが、講座スタッフの物性、平衡、反応に対
する理解を深め、学生や社会人に対する教育活動にも活かされ
ると考えています。

三菱マテリアル株式会社の寄附によって設立された講座です。
資源循環型社会の実現を担う人材を育成するため、非鉄金属の製錬・リサイクルに関する教育志向の活動を行っています。

非鉄製錬学講座
（寄附講座：三菱マテリアル）

宇田 哲也（兼任）、安田 幸司、岸本 章宏（兼任）
Non-ferrous Extractive Metallurgy 
(Endowed Chairs: Mitsubishi Materials Corporation)

非鉄製錬学の永続を目指して
～産学連携による教育志向の活動～
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非鉄製錬学

社会人向けWeb講座

高校生のための出前授業・実験教室

未来型非鉄製錬の実現に向けた基礎研究

図１

図３

図４

図２
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(b)
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（修了年度）

材料工学専攻 修士課程修了者 就職先

進学 9

鉄鋼 6

非鉄 2

その他
材料 5

機械・重工
6

自動車 2

精密機械・電
機 7

その他非製造業 2 平平成成2255年年度度

進学 3

鉄鋼 8

非鉄 5

その他材料 3

機械・重
工 4自動車 2

精密機械・
電機 10

エネルギー・
輸送 1

その他製造業 1

その他非製造業 2 官公庁 1 平平成成2222年年度度

進学
4

鉄鋼 7

非鉄 5
その他
材料 7

機械・
重工 4

自動車 3

精密機械・電機2

エネルギー・輸送2

その他非製造業 3
平平成成2266年年度度

進学 6

鉄鋼 8

非鉄
4その他

材料 4

機械・重
工 5

自動車 3

精密機械・
電機 4

エネルギー・輸送1

その他非製造業 2
官公庁 1 平平成成2233年年度度

進学 2

鉄鋼 10

非鉄 6

その他材料 3

機械・重
工 6

自動車 4

精密機械・電
機 7

エネルギー・輸送1

その他非製造業 3 平平成成2244年年度度

進学 2

鉄鋼 15

非鉄 5

その他
材料 5

機械・
重工 5

自動車 3

精密機械・
電機 2

エネルギー・輸送3
その他非製造業 2 平平成成2277年年度度

進学 5

鉄鋼 9

非鉄 5
その他
材料 4

機械・
重工 8

自動車 6

精密機械・電機2

エネルギー・輸送1

その他非製造業 1 平平成成2288年年度度官公庁 2

進学 5

鉄鋼 8

非鉄 5

その他材料 3

機械・
重工 8

自動車 3

精密機械・
電機 3

エネルギー・輸送2 その他非
製造業 6

平平成成2299年年度度

進学 4

鉄鋼 10

非鉄 3
その他
材料 5

機械・重工 2

自動車 1

精密機械・
電機 8

エネルギー・
輸送 2

その他非
製造業 6

平平成成3300年年度度

進学 6

鉄鋼 6

非鉄 4

その他
材料 5機械・

重工 4
自動車 1

精密機械・
電機 10

エネルギー・
輸送 4

その他非
製造業 4

令令和和元元年年度度官公庁 1

その他製

造業 1
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