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研究成果の概要 

 

 放射光 X線分光イメージング計測とインフォマティクスの融合により，これまで観ることが困難で

あった材料の反応や現象を，今までにないマルチな時空間スケールでイメージングし，時空間で

揺らぐ反応の全体像を見える化する反応リマスター計測解析の確立と材料開発課題への展開が

本研究の目的である．2023年度は，反応リマスター計測解析の基盤要素技術として，(1) 硬 X線

XAFS分光イメージングの開発と高度化（AKB ミラー結像光学系を用いた XAFS-CT イメージング

の開発，オペランド計測系の開発），(2) 軟 X線イメージング・発光分光の立ち上げ，(3) イメージ

ングビッグデータ解析のためのインフォマティクス技術の開発（画像データ解析プロトコルの高度

化，深層学習モデルを基にした 3D イメージング画像の潜在空間構築とデータマイニング解析法

の開発 [1,2]，それらを基にした動的な反応場変化のデータ駆動シミュレーション開発）を行った．

また，物質設計や材料開発の課題となっている対象を計測解析のユースケースとして設定し，これ

らの計測解析の基盤要素技術の評価を行い，反応リマスター計測解析の展開を図った．具体的に

は，(4) ゴム／金属複合材料における硫化反応と接着老化のリマスター[1]，(5) MOF多孔性材料

における吸着拡散のリマスター[3]，(6) 複数の金属が協働する酸化物触媒の反応リマスターと材

料設計シミュレーションへの展開を進めた．(4)については，自動車タイヤのゴムとスチールコード

の接着のモデル試料であるブラス含有ゴム試料について，湿熱老化過程の Cuの硫化反応を

XAFS-CT イメージングと AIによるデータマイニングによる反応リマスターによって解析し，Cuの硫

化が 5種類の反応パターンに分類できることを明らかにした．これまで直接捉えることの出来なか

ったゴムと金属の接着に関わる化学反応を可視化することに成功した[1]．(5)では，MOF-74-Coの

結晶一粒子内におけるゲスト分子の吸着拡散の様子を世界で初めて三次元的に可視化し，吸着

材料結晶内におけるゲスト分子の吸着メカニズムを明らかにした[3]． 
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