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【研究の背景・目的】 
従来、気・液・固相プロセスで行われてきた材料合

成を超臨界相で行えば、新材料を創成できる。最近、

超臨界相合成により、巨大歪・欠陥を有するナノ粒子

（ハイエントロピー・ナノセラミクス）が生成し、そ

の特異な構造により低温での電子・酸素イオン伝導性

が 3桁以上も大きい（超イオン伝導）ことが新たに見

出された。機構解明により更なる高機能化も可能であ

り、従来不可能だった低温廃熱を利用する化学反応も

期待でき、産業社会インパクトが大きい。この現象は

既知のナノテク「量子サイズ効果」機構とは異なって

おり、新たな学術の創成も期待される。 

本研究では、超臨界水反応場で生成され巨大歪・欠

陥をもつナノ粒子（ハイエントロピー・ナノセラミク

ス）の生成機構を解明し、歪の導入度を制御したナノ

粒子合成の設計基盤を構築する。また、歪・欠陥に起

因した低温超イオン伝導の発現原理の解明（新たな学

理構築）を図る。それに基づき、エネルギー・環境社

会の実現に寄与する特異化学現象の化学反応の低温

改質プロセス、ケミカルリサイクルプロセス開発、新

規光触媒等への応用展開を図る。 

【研究の方法】 
本申請の 3 つの研究領域は相互に連携する。 
1）超臨界反応とハイエントロピー・ナノセラミク

スの生成機構解明（新材料創成） 
超臨界水熱合成場で得られる微小有機修飾ナノ粒

子の歪・欠陥の生成（短時間でのクエンチ）と消失（成
長にともなう原子再構成）に焦点を当てる。 

 
2）無秩序巨大歪と新機能発現の原理解明（新たな

材料科学創成） 
A) 歪・欠陥量・分布評価および、酸素イオン伝導

性・電子状態の関係 
歪度・欠陥導入の異なるハイエントロピー・ナノセ

ラミクスについて、材料系の放射光 XANES、EXAFS 観
測により、歪・欠陥量・分布評価、そして歪と酸素イ
オン伝導性・電子状態の評価を行い、歪と有機修飾、
歪と機能との関係を探る。 

B) 新規構造表現の導入と構造―機能（イオン伝導、
電子状態）相関の解析 
歪や欠陥のような無秩序構造に対し、最新の数学・

離散幾何学ホモロジーは新たな構造表現を可能にし
た。AIMR の数学グループと共同で、構造―機能（イ
オン伝導、電子状態）相関を得、その相関に潜む原理
解明に計算科学を導入する。本研究では多種金属 Dope 

 
の効果を評価し、阿尻の実験的評価と比較を行う。上
記の歪・欠陥構造とイオン伝導・電子状態との相関を
原理へと結びつける。 
 
3）ハイエントロピー・ナノセラミクスの応用化学

（新技術創成・社会貢献） 
A）超臨界条件下で合成された巨大歪を導入したハ

イエントロピー・ナノセラミクスについて電子バンド
構造の変化を明確にするとともに、光触媒活性の変化
を検討する。 

B）ケミカルループプロセス（2 塔間粒子循環）を
用いた吸熱反応の速度論評価を行い、ハイエントロピ
ー・ナノセラミクスの特性を明らかにしつつ、400℃
以下の低温廃熱を利用し、CO2 ゼロ・完全プラスチッ
クスリサイクルが可能であることを示す。 

反応器 I  M( ) ＋  H2O＝M（O）＋H2  
反応器 II  M(O) ＋ 炭化水素＝M( )＋H2＋CO2 

【期待される成果と意義】 
本研究では、①超臨界法に特徴的な歪・無秩序性の

発生機構を解明し、その合成基盤（歪制御）を確立。

②電子・酸素イオン伝導性の発現機構について、原子

観察技術、放射光、光電測定と計算科学を融合させ原

理解明を図り、最先端の数学・離散幾何学（ホモロジ

ー等）を導入し、構造―機能相関（設計基盤構築）を

図る。①②の結果から、新化学プロセスの創成を図る。

特に③低温廃熱による水素製造、廃棄物ゼロCO2化学

サイクル、特異的電子状態を利用した光触媒、環境触

媒を開発し、CO2ゼロ化学サイクル社会構築に貢献す

る。 
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