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研究成果の概要 

巨大負熱膨張材料と高難度選択酸化触媒の実現を目指してハイスループット合成と機械学習を

組み合わせた研究を展開し、以下の成果を得た。 

第一原理計算とMDシミュレーションで、Ca2RuO4の巨大負熱膨張の起源である異方的熱膨張

を再現することに成功した。今後の物質探索の指針を与えることができる。 

高酸化状態のアモルファス前駆体を短時間熱処理する事で、BiNi0.85Fe0.15O3の微粒子を得た。

また、ベイズ最適化を用いて Fe以外の置換元素を探索し、有毒な V5+を含まず、広い動作範囲を

持つ組成を開発した。これらの成果は日本材料技研株式会社に技術移転を行っている。 

強誘電−常誘電転移で、非鉛物質としては最大の 4.1%の体積収縮を示す Bi0.8Pr0.2CoO3を開発

した。 

放射光 X線を用いた圧力下の化学反応直接観察の結果に基づき、層状ペロブスカイト酸水素

化物の選択的合成に成功した。 

Pb2+
0.5Pb4+

0.5Fe3+O3を 30GPaに加圧すると、Pb2+/Pb4+の長距離秩序が消失し、電荷グラス相に転

移することを見いだした。 

チオアニソールの酸化触媒として有望な 4H-SrMn0.9Ru0.1O3について合成条件の最適化を行っ

た結果、60 ℃という温和な条件においても 99%以上の収率でスルホンが得られ、当初の目標収率

50%を大幅に上回る性能を示した。 

Sm-Sr-Fe, Gd-Sr(Ba)-Fe, Dy-Sr-Fe, Nd-Ba-Feおよび La-Sr-Co系が、シクロオクタンの酸化反応

に有望であることを明らかにした。また、過酸化物中間体の後処理により正確な生成物組成の算出

が可能となり、Er0.8Sr0.2FeO3−と Y 0.8Sr0.2FeO3−が目標である収率 10%を示すことが判明した。 

 ベイズ最適化で提案された Ba0.95Pr0.05Mn0.95Ru0.05O3は BaMn0.95Ru0.05O3よりも高いスルフィド酸

化収率を示し、機械学習の有用性が示された。 
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