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Paving the way for Materials Design

ナノ計測と理論計算の融合による物質設計
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内殻励起スペクトル（ELNES/XANES）による電子構造の精密計測

拡散の原子論的研究

内殻励起スペクトルの理論計算において内殻空孔の重要性
を世界に先駆けて解明 (PRB2000)．現在は擬ポテンシャル
による高速・高精度計算法の確立，二粒子・多粒子計算に
取り組むとともに材料研究に適用している．

材料機能の発現は物質の原子・電子構造と密接に関係している．一方で材料機能がどのように発現するのか
というメカニズムは十分に理解されていない．本研究室では，材料機能が発現するメカニズムを原子レベルで
理解し，高機能な材料の設計指針を確立することを目的として研究活動を行っている．

材料機能が発現するメカニズムを明らかにするためには，物質の原子・電子構造を定量化する必要がある．
本研究室では透過型電子顕微鏡（TEM），走査TEM（STEM），電子線エネルギー吸収端近傍微細構造（ELNES），
X線吸収端近傍微細構造（XANES），第一原理計算法および独自開発した
ELNES/XANES理論計算法を複合利用した研究を行っている．
具体的には，人工超格子やイオン液体などの先進材料，Liイオン電池
材料やSiなどのエネルギー材料を研究対象とし，原子・電子構造をナノ
計測と理論計算により定量的に明らかにし，機能発現メカニズムを解明
する．さらに，高機能化のための指針を確立し，実際に高機能材料の
開発を目指している．
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原子拡散は材料の焼結や粒成長，高温
クリープ特性を決める重要な材料物性であ
る．近年では人工超格子内のヘテロ界面に
おけるintermixing挙動を理解する上でも注
目されている．本研究室ではナノ計測と理
論計算によって拡散を原子レベルで理解す
ることを目指している．

相関性の解明

どのような構造？
どのように機能発現？
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