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§§§§１１１１．．．．研究実施体制研究実施体制研究実施体制研究実施体制    

 

（１）「小谷」グループ 

① 研究代表者：小谷元子 （東北大学大学院理学研究科・教授） 

② 研究項目 

小谷グループは、小谷をリーダーとする「理論グループ」と福村をリーダーとする「実験グルー

プ」から成り立っている。 

 

理論グループの研究項目 

4 つの研究課題を通して理論的・計算科学的な研究 

 

実験グループの研究項目 

準結晶を用いた構造化照明法の開発 

相分離の極短時間挙動の解析 

 

（２）「川添」グループ 

① 主たる共同研究者：川添良幸 （東北大学金属材料研究所・教授）（主たる共同研究者） 

② 研究項目：第一原理シミュレーション計算と物性予想 

 

（３）「阿尻」グループ 

① 主たる共同研究者：阿尻雅文（東北大学原子分子材料科学高等研究機構・教授） 

② 研究項目：数理モデルの実験的検証と新物質の化学合成 
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§§§§２２２２．．．．研究実施内容研究実施内容研究実施内容研究実施内容    

(文中に番号がある場合は（３－１）に対応する) 

 

研究項目 1. K4 格子の物性計算と合成  

①①①①研究研究研究研究のねらいのねらいのねらいのねらい    

ダイヤモンドなどの 3 次元構造の中で炭素は 4 本手 sp3 混成軌道をとる。3 本手の sp2 混成軌

道は 3 本手自身が 1 つの平面に乗ることもあり、実験家はグラファイトのような平面構造を構成する

と考えていた。ところが、砂田の K4 格子は 3 本手の立体構造をもつため、材料科学業界の思い

込みを打破し大きなインパクトを与えた。数学から予言された K4 結晶を炭素系で合成することを

めざす。 

 

②②②②研研研研究究究究成果成果成果成果のののの概要概要概要概要・・・・進捗状況進捗状況進捗状況進捗状況    

 これまでに、第一原理計算を用いた K4 結晶格子および類似結晶の構造決定、安定性評価、物

性予測を行った。 これを受けて、ボールミリング、ダイヤモンドアンビルセルを用いた高圧合成法、

ステンレスチューブを用いた高温合成法など、K4 結晶の合成に必須であると考えられる高温、高

圧条件を実現できる合成法を開発してきた。これらの手法は、いずれも炭素系新規材料の探索に

用いられることはこれまで無く、本研究の遂行の過程で発想された全く新しい材料合成アプローチ

であり、他材料の探索にも展開が広がると期待している。これと同時に、計算化学を活用して K4

結晶の安定構造を理論的に予測し、これから予測される X 線回折パターンを求めた。これによっ

て、K4 の合成を X 線回折によって評価することを可能とした。([2],[3],[5]) 

本課題の発展として、Core-Shell の安定構造発見が材料分野で重要であることを川添研から

示唆され(cf.[13],[14],[15],[16])、数理的な視点で「良い」構造をもつ新たな構造を田上研究員が

発 想 し た 。 球 デ ザ イ ン を 拡 張 し た ユ ー ク リ ッ ド デ ザ イ ン 理 論 を 用 い て (cf.[6], 

[7],[9],[19],[24],[25],[26],[28])、第一にユークリッドデザインとエネルギー安定性の関連性を調

べ(On Euclidean designs and the potential energy, submitted to Electronic J.Combin.)、

さらに、その結果を応用して安定性の高い Core-Shell 構造の無限列を具体的に特定した。これ

は、これまで材料分野でアドホックに発見された構造をすべて含むものであり、かつこれまで見逃

されていた構造を含む。更に、それらの構造の意味付けを与え論文として公表した([29])。  

黒田研究員はナノチューブの数理モデルとなる微分方程式系の収束理論とスペクトル構造の

変化について数理的に拡張する結果を得、論文を投稿中である。 

 

研究項目 2. 準結晶を用いた構造化照明法の開発 

①①①①研究研究研究研究のねらいのねらいのねらいのねらい    

現在の実験現場では、経験に頼った観測技法に頼っており、観測技法の理論においても解明

すべき課題が多い。最適化構造化照明パターンを用いて、溶液内ナノ構造の可視化の数理モデ

ルの構築を目指す。 
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②②②②研研研研究成果究成果究成果究成果のののの概要概要概要概要・・・・進捗状況進捗状況進捗状況進捗状況 

福村研で構想化照明の装置開発および観測手法の改善を進めている。 

光源をナノ秒パルスレーザーに変え、照明光をパルス化することによってナノ秒程度の時間分

解能で構造周期を得ることに成功した。この装置を用いて液体試料に対しても動的構造の観察が

可能であることを確認した。これらの結果については、国際会議において発表した(Shuichi 

Toyouchi, Shinji Kajimoto, Kenta Kitabatake, Hiroshi Fukumura,Takanobu Kamijo, 

Yohji Akama, Motoko Kotani "Development of nanosecond structured illumination 

microscopy for the observation of periodic nano-structures in solution" International 

Conference on Materials for Advanced Technologies, Suntec, Singapore, 2011 年 6 月 26

日―7 月 1 日)。 

実験グループで装置開発を進める上で生じた困難について、平行して数値シミュレーションを数

学グループで行うことにより、装置開発をより効率よく進めている。さらに、構造化照明のデータ処

理の手法についてもマイナーな改良を行い、数学グループと実験グループで共同の論文としてま

とめている。 

 

研究項目 3. 相分離の極短時間挙動の解析   

①①①① 研究研究研究研究のねらいのねらいのねらいのねらい    

2 種類の混合液体に起こる相分離のダイナミクスについて、福村研究室では独自の観測技術に

よって、従来の光散乱法や X 線回折による相の成長観測では得られなかった「分子間結合の情

報」をつかまえることに成功し、相分離の時間発展に 3 つの領域があることを明らかにした。

(cf.[18],[27]) 

極初期段階の時間発展には、分子間結合の情報が本質的であると予想され、それを取り込んだ

新しい数理モデルの提案をめざす。 

    

②②②② 研究研究研究研究成果成果成果成果のののの概要概要概要概要・・・・進捗状況進捗状況進捗状況進捗状況    

早い時間領域の現象に取り組むため、光照射により相分離を引き起こす系について幾つか検

討を行った。また、相分離が開始する前の均一相においても、動的微細構造が存在している可能

性を蛍光相関分光法により確認できた。相分離が起こる２液混合液体内部の分子間相互作用に

ついても理論的な考察を行った。さらに、相分離過程にある溶液中で光還元反応を誘起すること

により、特異な結晶構造を有するサイズ選択的なナノ粒子を生成することを示す事ができた。相分

離構造の理解につながる数学的準備をすすめた。結晶格子の場合の流体力学極限について本

チームメンバーではないが、京都大学田中亮吉氏により研究成果があり、その一般化について、

杉峰研究員が研究を進めた。([1],[4],[8],[10],[11],[12],[20],[21]) 

 

震災によって数ヶ月間の実験停止、顕微鏡を含めた実験系の再構築を余儀なくされたため予

定よりも 2−3 ヶ月程度の遅れはあるが、おおむね計画に沿って進んでいる。 
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研究項目 4.  耐熱性高分子中における高熱伝導性の達成 

①①①①研究研究研究研究のねらいのねらいのねらいのねらい    

パワーエレクトロニクス分野では、高熱伝導性と絶縁性という相反する性質をもつ材料として、絶

縁素材の中に電導性の良い材料を配向させたハイブリッド素材の開発が緊急の課題となっている。

それに向けて、異種高分子の相分離構造を利用して熱伝導性ナノ粒子を配向させることで、高熱

伝導性、絶縁性と加工性の同時発現を図る超臨界法有機無機複合化技術を確立する。これまで

の豊富な実験的蓄積に数理モデルを援用することで新材料の開発を目指す。 

 

②②②②    研究成果研究成果研究成果研究成果のののの概要概要概要概要・・・・進捗状況進捗状況進捗状況進捗状況    

高分子と高熱伝導性粒子を複合化することで、高熱伝導性材料の実現を目指した。高熱伝導

性粒子の表面を化学修飾することにより高分子との親和性の制御を試み、これに成功した。この

結果、高熱伝導性粒子を高分子中に高密度充填することに成功した。BN 粒子を充填したポリマ

ー材料が極めて高い熱伝導性を示すことを明らかにした。この成果は、均一な大きさを持つ板状

BN 粒子により達成されたものであるが、今後、大きさの異なる粒子や形状の異なる粒子を用いた

時に充填量ー熱伝導度の関係がどのように変化するかを実験的な検証を行うと共に理論的な考

察を行う。ランダムパッキングの知見を用いて改良限界の決定および、物性の予測を進めている。

電気回路モデルから推察されるより良い粒子配置に関して、界面の作用評価を含む熱伝導の数

値シミュレーションのプログラムを開発中である。([17],[22],[23]) 

 

 

§§§§３３３３．．．．成果発表等成果発表等成果発表等成果発表等    

 

（（（（３３３３－－－－１１１１））））    原著論文原著論文原著論文原著論文発表発表発表発表    
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