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Executive Summary

科学技術未来展望WS「見えないものを見る ─ObservationとModelingとの協奏─ 」報告書

　科学技術振興機構（JST）研究開発戦略センター（CRDS）実環境4D計測チームでは、

信頼性保証と劣化解明の材料科学創出を目指して、「シミュレーション法との協奏による動的

界面現象の解明を目標とした先端計測機器群の開発」という研究開発戦略を検討してきた。

戦略立案にあたり、対象とする“動的界面現象”を具体的に明確化し、技術的ボトルネック

（解像度、時間分解能、速度など）、および、これらを克服するための研究課題を洗い出すこ

とを目的として、深掘ワークショップ「見えないものを見る ─ObservationとModelingと

の協奏─ 」を開催した。

　ワークショップでの討論を通じて、以下のような様々な先端計測技術の進歩が起きている

ことが明らかになった。

 （１）界面計測技術の進歩

　a．時間分解・高感度計測技術

　・ 時間分解ラマン分光装置：ピコ秒（ps；10－12秒）からフェムト秒（fs；10－15秒）単位

のラマンシフトの観察が可能になった。

　・ CCDの性能向上：時間分解能がマイクロからナノ秒の応答速度で得られるようになっ

た。感度は過去3年間で1,000倍になっている。

　・ 増強ラマン技術：多重増強ラマンなどの技術開発が進んでおり、空間においても数十万

倍の高感度化が期待できる。

　・ X線ピンポイント構造計測：SPringｰ8の強力な放射光X線により、X線ナノビーム化が実

現し、高速で起きる構造変化と機能発現挙動のプロセス解析に使うことが可能になった。

　・ 電子顕微鏡を用いた電子線ホログラムの観測：実時間で構造変化に対応した電子状態試

料変化が観測可能になりつつあり、電気的・磁気的な機能を利用した材料やデバイスの

開発に役立つ。

　・ 球面収差補正技術を用いた高角度散乱暗視野法（通称Zコントラスト）：単一原子カラム

ごとの原子・電子構造分析により、界面などで微量添加原子が果たす機能の解析が可能

なレベルに到達しつつある。

　・ イメージング技術の進歩により、目に見えない微小領域や高速現象でも、より直観力に

訴えるデータが得られるようになってきている。

　b．実環境における計測技術の進展

　・ 携帯が可能なラマン分光装置によって、製造現場での原材料や製造プロセス中における

素材のミクロからマクロへの変化挙動をスペクトルとしてリアルタイムに測定すること

も可能になってきた。

　・ 環境制御型TEM：試料の使用環境や製造環境に近い環境（ガス中、高温中など）を電子

顕微鏡内に作り出し、その環境変化に伴う原子や電子の構造変化を観察・解析を行うこ

とも可能になっている。
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　・ 電子顕微鏡内で応力を印加することによって材料の破壊や変形のその場観察が原子レベ

ルで可能である。

　・ パルスレーザーを用いたDynamic-TEM：空間分解能は通常のTEMより劣る（2 nm程

度）が、マイクロ～ピコ秒という時間分解能を実現し、ナノスケールの構造変形が見え

るようになってきている。

　・ 電子顕微鏡の試料作製技術の進展：集束イオンビーム（FIB）加工装置を用いて、試料を

観察しながら、任意の位置での微細加工が可能である。

 （２）原子分子レベルとマクロレベルをつなぐメソスケール・シミュレーション

　・ SPH法（Smoothed Particle Hydrodynamics）：相互作用を持つ粒子の集合体として流

体を表現することにより、非常に複雑なマクロスケールの動的形状変化を表現すること

ができる。

　・ メソスケール・シミュレータSNAP（Structure of NAno Particles）：ナノ粒子を含む

高分子液体が乾燥してナノ粒子を含む膜を形成するプロセスのシミュレーションが可能

である。

　・ 実践的マルチスケール/マルチフィジックス（MS/MP）シミュレーション：量子論を

ベースとした原子・イオンレベルのシミュレーション法が、実プロセスレベルのサイズ

まで拡大される可能性が見えてきている。

　進歩する界面計測技術と原子分子レベルからメソスケールまでの実構造に基づくシミュ

レーション技術を戦略的に組みあわせることにより、実際に起きている原子分子あるいは微

小粒子や微小液滴、さらには、界面で起きている“見えない現象”をダイナミックに見る道

筋は見え始めていると考えられる。
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１．ワークショップの概要

1. 1.　開催趣意

　科学技術振興機構（JST）研究開発戦略センター（CRDS）は、JSTの研究開発戦

略を立案するとともに、我が国が重点的に推進すべき研究開発領域・課題を戦略プロ

ポーザルとして提案し、研究開発を推進することをミッションとしている。

　実環境4D計測チームでは、「シミュレーション法との協奏による動的界面現象の解

明を目標とした先端計測機器群の開発」というテーマで、具体的な研究開発戦略を検

討している。戦略立案にあたり、対象とする“動的界面現象”を具体的に明確化し、

技術的ボトルネック（解像度、時間分解能、速度など）、および、これを克服するた

めの研究課題を洗い出すことを目的として、本ワークショップ「見えないものを見る 

─ObservationとModelingとの協奏─」を開催した。

　先端計測の目指すべき方向は、と問われれば、それはいままで見えなかったものを

見えるようにすることである。したがって、このワークショップの題名そのものは、

あまり意味がないことなのかもしれない。しかし、先端計測分野では、従来の装置を

より高感度・高分解能にするといった差分的な進歩を目指すことは常時行われている

ものの、今まで見えなかったものを、他の分野との協奏によって、見えるようにする

といった意識は比較的希薄であるように思える。

　協奏すべき他の分野としては、情報関係のすべてが対象になりうるが、ここでは、

広義のモデリングを協奏する対象として取り上げる。それは、実社会のニーズとし

て、次のようなものがあると考えるからである。

例１： 可逆的なアモルファスの結晶化を利用した光記録デバイスがあるが、これをさ

らに高速化・高密度化しようとすると、界面の移動を原子レベルの動的な現象

を反射率変化と相関させながら見る必要がある。

例２： 高強度セラミックス材料は、粒子界面での破壊挙動が信頼性の鍵を握る。その

解明には、界面での原子の挙動と強度の関係を見る必要がある。

例３： 次世代太陽電池として有機系太陽電池が注目を集めている。しかし、高分子材

料ゆえに、水や光の影響を受けることによって、寿命の点で十分とは言えな

い。構造や環境の変化と機能の相関から信頼性、劣化とは何か、確実に見る必

要がある。

　これらの例のように、これまで見えていないもの、あるいは、見えにくかったもの

を、観察能力の向上によって見えるようにする努力はいつでも必要である。しかし、

最初に見えるものはかなりぼんやりとした像かもしれない。この場合、原子・分子レ

ベルでの挙動をモデル化し、もし、観察が可能になったとしたら、どんな見え方をす

るのか。これをあらかじめ予測しておくことにより、実際に観察されたぼんやりした
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像が本物かどうかを判定することが可能になるだろう。

　本ワークショップでは、「観察とモデリングを協奏させることによって、これま

での“見える限界を乗り越える”ことが可能かどうか」、「現状で、どのような限界

が阻害要因となっているか」、さらに、「もしも可能であるとしたら、どんなファン

ディングを行うことがもっとも効果的なのか」という課題に対して議論を行い、新し

い知見を共有することを目指した。

1. 2.　議論の進め方

 “見える限界を乗り越える”という課題は、さまざまな分野に存在しているが、全

ての分野を取り扱うことは困難である。そこで、（１）材料分野ではモデリングに関

する理論面がある程度進展している、（２）材料分野で界面に関わる計測技術が特に

必要とされている、ことを踏まえ、以下のキーワードに深く関連する分野を対象に、

検討を行うこととした。

キーワード： 転移、界面、実プロセス、動的観測、動的モデリング、ミクロレベル、

ナノレベル、原子・分子レベル

　また、本ワークショップの主旨を理解し、議論の方向性を揃えるため、事前に下記

のアンケートを送付し、講演において発表していただいた。

 事前アンケート　質問一覧表

　1．ご専門とする研究分野で用いている手法は何ですか。

　2．その主な特徴は何ですか。

　3． 今回のワークショップのキーワードを組み合わせ、どのような研究開発課題を

推進したいと考えますか。

　4．その研究課題の結果、得られる像（情報）の確実性について述べてください。
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２．講演要旨および資料

2. 1.　「見えないものを見る」ObservationとModelingの協奏

■安井　至（JST研究開発戦略センター 上席フェロー）

要　旨

 　実環境と計算機材料科学という二つの世界の間には、大きなギャップが存在する。

界面の空間的な分解能の向上は、プローブ型顕微鏡などの発展によって格段の進展を

見たが、この方法は基本的に「走査」を必要とするので、実用レベルの面積に応用す

ることが難しい。また、界面を接合する時間は数秒から数分にも及ぶが、そこで起き

ている原子分子レベルの現象を解明するには、数フェムト秒（fs；10－15秒）レベル

での現象の理解を必要とする。この間にある大きなギャップを埋めるためには、二つ

の世界が協奏して、見えない現象を見るという試みが必要不可欠ではないか。また、

実環境プロセスの計測ニーズは産業界には幾らでも存在しているが、表にはなかなか

出てこない。計測とシミュレーションと実用といったようなものをつなぐためには、

実現象の本質を備えた公開可能なメタモデルが必要である。

資　料
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2. 2.　ナノ挙動の手応え感を育む動的計測
―“ナノを見る”“ナノ挙動を知る”“ナノを操るものづくり”―

■黒田 孝二（JST研究開発戦略センター 特任フェロー／大日本印刷㈱ 理事）

要　旨

 　ものづくりの現場において、表面から数10 nmの組織構造をいかにつくるかという

技術は必要不可欠なものであり、ナノテクノロジーは既得技術として現場に潜在して

いる。見えないナノプロセスは、現場における熟練者の「勘所」に支えられて操られ

ているのが実態であるが、これを計測により“見える”ようにすれば、人間の思考は

飛躍的に活性化され、新しい知恵が生まれていくだろう。プロセス中の非平衡現象の

解明・制御を可能にするためには、実環境・高速現象のObservationと、ナノから

マクロへの動的な連鎖が把握できる時間軸整合型のModelingの両輪の開発が必要で

ある。

資　料
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2. 3.　 液液、固液界面の動的接触に関するマクロ、ナノスケール
シミュレーション

■山口 康隆（大阪大学 大学院工学研究科 機械工学専攻 准教授）

要　旨

 　流体界面の接触に際する非平衡過程の動的モデリングと、原子・分子レベルの振る

舞いがマクロスケールの動的な実挙動に及ぼす影響のモデリングを目指している。

手法としては、自由界面の大規模な大変形を伴う流体現象を取り扱うことが可能な

SPH法（Smoothed Particle Hydrodynamics）と、数百万から億単位の原子レベル

で非平衡の動的挙動の解析が可能な分子動力学法を用いている。液体を液体に滴下す

るミルククラウン現象では、SPH法を用いて実時間・実空間スケールでほぼ一致し

たシミュレートに成功した。信頼性のあるシミュレーション法が開発されれば、何が

現象のキーファクターなのかを解明し、現象を予測していくことが可能である。

資　料
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2. 4.　 高分子溶液などのラマン計測で把握できる分子・格子レベルの
情報と動的物性指標との高い相関性紹介

―最先端ラマン分光法の高感度高速性の紹介と応用展開例―

■小名 俊博（九州大学大学院農学研究院 森林資源科学部門 准教授）

要　旨

 　ラマン分光測定装置は、高い空間分解能を持ち、前処理や調整をほとんど行わずに

試料の構造的特徴と分極状態を測定できる。また、時間分解ラマン分光装置を用いれ

ば、ピコ秒（ps；10－12秒）からフェムト秒（fs；10－15秒）という高速で動的な構

造変化情報が得られる。この装置を用いて、ナノレベルの動的現象観測を行い、高分

子の実プロセスを模した界面形成や相転移などの研究を推進したい。さらに、多変量

解析（人工知能）を用いてラマンスペクトルデータを動的にモデリングし、高分子の

実プロセスの作用機構解明を、エンドプロダクトである製品までつなぐ研究開発を推

進したい。

資　料
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2. 5.　先端放射光構造計測の可能性　To see invisible.

■高田 昌樹（理化学研究所 播磨研究所 高田構造科学研究室 主任研究員）

要　旨

 　今や放射光X線は、非常に精度が高く、非常に小さく、非常に速く現象を捉える、

ナノビームの領域に入っている。空間分解能100 nm（将来的には20 nm）、時間分

解能40ピコ秒（ps；10－12秒）という定量的なビームを用いて、X線ピンポイント構

造計測が可能となった。これにより、アモルファスから結晶への相変化現象、光励起

現象、単結晶の形成過程の構造解析などが可能になっている。X線データから単に配

向などの構造パラメータを示すだけでなく、界面構造や階層構造において原子・分子

レベルのダイナミクスが計測できれば、より正確なシミュレーションで構造の動的モ

デルを実空間で映像化することが期待できる。また、深さ分解XAFS法を用いて、原

子・電子構造の深さ方向（3－5 nm）の情報を、原子層分解能で直接的に解析する

ことが可能になった。

資　料
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2. 6.　電子線ホログラフィによるミクロ～ナノ領域の電場・磁場の観察
～電気的・磁気的機能の直視～

■平山　司（ファインセラミックスセンター ナノ構造研究所 所長代理 主幹研究員）

要　旨

 　透過電子顕微鏡による電子線ホログラム（干渉縞）技術で、フーリエ変換を中心に

した画像解析を用いて、コンピュータ上で位相分布像を再生する。これにより、ミク

ロ～ナノの電場、磁場を直接観察することが可能である。多くの電気的・磁気的な機

能を利用した材料やデバイスの開発に非常に役立ち、ドーパントの分布解析や有機

ELの品質管理などで利用されている。誘電体や磁性等の基本的な計算が第一原理計

算でできるようになってきたため、電子線ホログラフィ観測と第一原理計算との連携

が期待できる。モデリングにより材料の構造・機能を予測する手法と顕微鏡による観

測がうまくつながって、新しい材料科学が進展することが重要である。

資　料



科学技術未来展望WS「見えないものを見る ─ObservationとModelingとの協奏─ 」報告書 | 25

CRDS-FY2008-WR-10 独立行政法人科学技術振興機構　研究開発戦略センター

2009.01.08
“ Observation Modeling ”

11



26 | 科学技術未来展望WS「見えないものを見る ─ObservationとModelingとの協奏─ 」報告書

独立行政法人科学技術振興機構　研究開発戦略センター CRDS-FY2008-WR-10



科学技術未来展望WS「見えないものを見る ─ObservationとModelingとの協奏─ 」報告書 | 27

CRDS-FY2008-WR-10 独立行政法人科学技術振興機構　研究開発戦略センター

2. 7.　 界面元素の可視化と材料設計への展開

■幾原 雄一（東京大学 東京大学大学院工学系研究科 総合研究機構 教授）

要　旨

 　微小なドーパントは界面、転移、表面などに局在化して、材料機能発現の本質をド

ラスティックに制御しており、材料設計にはこの機能元素のメカニズムを理解するこ

とが必要不可欠である。球面収差補正技術を用いた高角度散乱暗視野法（通称Zコン

トラスト）により、今や単一原子カラムごとの原子・電子構造分析が可能なレベルに

到達しつつある。ナノ計測技術によってもたらされた情報と、第一原理計算などの理

論計算とが連携することにより、界面を制御した材料設計が可能となるだろう。ま

た、このようなスタティックな解析方法の次なるステップとして、応力・腐食化、温

度・雰囲気などをトータルした環境下で材料特性・材料プロセスをみる動的計測技術

が必要である。

資　料
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2. 8.　 微粒子分散系塗布・乾燥プロセスのメソスケール・シミュレー
ション

■山口由岐夫（東京大学 大学院工学系研究科 化学システム工学専攻 教授）

要　旨

 　分子動力学と流体力学の間をつなぐメソスケール・シミュレーションである

SNAP（Structure of NAno Particles）を開発している。マルチスケールの物理化

学現象の本質を捉えられる格子解像度（100 nm程度）を有しつつ、高性能パーソナ

ル・コンピュータで実行可能な効率をもつよう現象を粗視化した数値モデルであり、

塗布･乾燥プロセスの設計や制御を支援するために、産業の現場で利用されることを

念頭においている。ものづくりを強化するためには、産業プロセスにおけるナノ・レ

オロジーの共通部分を横断的に取り上げ、知恵を集積化することが必要であるが、産

学連携においてどこまで共通基盤としていけるかは難しい課題である。

資　料
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2. 9.　 シミュレーションの専門的な見地からあるべきナノ計測との
連動方法産学の間の「死の海」を乗り切るために必要な方向性

■宮本　明（東北大学 未来科学技術共同研究センター 教授）

要　旨

 　コンピュータ支援分子設計・材料設計方法の研究開発にシミュレーションの見地か

ら取り組んでいる。用いている手法は、量子論をベースとした実践的マルチスケー

ル/マルチフィジックス（MS/MP）シミュレーションである。これは、古典原子論を

ベースに、すべての物理過程とすべてのスケールを全てコンピュータで処理し、理

論的な原子・分子構造を描き出すものである。このシミュレーション結果を自然界に

存在する実物に近づけるため、ナノ計測シミュレーション技術による実験と融合させ

ることが必要である。また、MS/MPシミュレーションを産業に応用するため、製造

方法、耐久性、安全性を含む商品開発のすべてを学問化し、シミュレーションの多様

性を高めて商品の多面性に対応することが求められる。つまり、MS/MPシミュレー

ションとMS/MP計測の協奏が、産業に大きな力を与えて、学問と産業の強力な結合

を促進すると考えられる。

資　料
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Appendix

１．ワークショップの開催日時・場所

日時：　平成21年1月8日（木） 13：00 ～ 19：00

会場：　JST研究開発戦略センター　２階大会議室

２．参加者一覧

氏　　名 所　属 ・ 役　職（敬称略）

コーディネーター 黒田　孝二 JST／CRDS（計測技術U）特任フェロー／㈱大日本印刷　理事

講　演　者

平山　　司
㈶ファインセラミックスセンター　ナノ構造研究所

所長代理・主幹研究員

高田　昌樹 理化学研究所　播磨研究所　高田構造科学研究室　主任研究員

山口　康隆 大阪大学　大学院工学研究科　機械工学専攻　准教授

山口由岐夫 東京大学　大学院工学系研究科　化学システム工学専攻　教授

宮本　　明 東北大学　未来科学技術共同研究センター　教授

幾原　雄一 東京大学　東京大学大学院工学系研究科　総合研究機構　教授

小名　俊博 九州大学　大学院農学研究院　森林資源科学部門　准教授

コメンテーター

酒井　啓司 東京大学　生産技術研究所　基礎系部門　准教授

永井　康介
東北大学金属材料研究所附属

量子エネルギー材料科学国際研究センター　准教授

実環境4D計測
チーム（事務局）

安井　　至 JST／CRDS　計測技術ユニット　上席フェロー

武内　里香 JST／CRDS　計測技術ユニット　フェロー

沼田　真也 JST／CRDS　臨床医学ユニット　フェロー

オブザーバー

田中　一宣 JST／CRDS　ナノテクノロジーユニット　上席フェロー

石森　義雄 JST／CRDS　ナノテクノロジーユニット　フェロー

豊蔵　信夫 JST／CRDS　ナノテクノロジーユニット　フェロー

永野　智己 JST／CRDS　ナノテクノロジーユニット　フェロー

石原　　聰 JST／CRDS　物質・材料ユニット　フェロー

中山　智弘 JST／CRDS　物質・材料ユニット　フェロー

西木　玲彦 JST／CRDS　物質・材料ユニット　フェロー

波多腰玄一 JST／CRDS　物質・材料ユニット　フェロー

大川　　司 JST／CRDS　環境技術ユニット　フェロー

丸山　浩平 早稲田大学　先端科学・健康医療融合研究機構　准教授
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３．プログラム

13：00 ー 13：10　　挨拶・趣旨説明

　　・安井　　至 （10分）

　　　 「見えないものを見る」ObservationとModelingの協奏

13：10 ー 13：30　　　趣旨説明

　　・黒田　孝二 （20分）

　　　 「ナノ挙動の手応え感を育む動的計測

　　　―“ナノを見る”“ナノ挙動を知る”“ナノを操るものづくり”―」

13：30 ー 14：50　　第一部

　　・山口　康隆 （20分）

　　　 「液液、固液界面の動的接触に関するマクロ、ナノスケールシミュレーション」

　　・小名　俊博 （20分）

　　　 「高分子溶液などのラマン計測で把握できる分子・格子レベルの情報と動的物性指標

との高い相関性紹介　―最先端ラマン分光法の高感度高速性の紹介と応用展開例―」

　　・高田　昌樹 （20分）

　　　 「先端放射光構造計測の可能性　To see invisible.」

　　・質疑応答　 （20分）

14：50 ー 15：20　　意見交換タイム（コーヒーブレーク）

15：20 ー 17：00　　第二部

　　・平山　　司 （20分）

　　　 「電子線ホログラフィによるミクロ～ナノ領域の電場・磁場の観察

　　　～電気的・磁気的機能の直視～」

　　・幾原　雄一 （20分）

　　　 「界面元素の可視化と材料設計への展開」

　　・山口由岐夫 （20分）

　　　 「微粒子分散系塗布･乾燥プロセスのメソスケール･シミュレーション」

　　・宮本　　明 （20分）

　　　 「シミュレーションの専門的見地からあるべきナノ計測との連動方法。産学の間

の「死の海」を乗り切るために必要な方向性。」

　　・質疑応答　 （20分）

17：00 ー 19：00　　総合討論 （90分）

19：00 ー 　　懇親会
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■ 実環境４D計測チーム ■

安井　　至　　　　上席フェロー（計測技術ユニット）

黒田　孝二　　　　特任フェロー（計測技術ユニット）

武内　里香　　　　フェロー　　（計測技術ユニット）

沼田　真也　　　　フェロー　　（臨床医学ユニット）

＊お問い合わせ等は下記ユニットまでお願いします。




