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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。 

組成が連続的に変わる系を対象としたベイズ最適化を効率的に行うために、ガウス過程回帰とニ

ューラルネットワークを統合した Deep Kernel Learning（DKL）手法を材料系へと展開した。922 種

類の酸化物計算データおよび有機無機ハイブリッドペロブスカイトのバンドギャップの実験データ

などを対象に、その有効性を確認した。 

ベイズ最適化を活用した Ni への多元素置換により、負熱膨張材料 BiNi1-xFexO3 (BNFO)の動作

温度範囲を 50Kから 170 Kにまで拡大することに成功した。 

BNFOの母物質である BiNiO3において、圧力誘起電荷グラス転移を発見した。一方、常圧下で

電荷グラス状態を持つ PbCrO3の Pb を一部 Ca 置換した Pb0.7Ca0.3CrO3では 11.9%もの巨大な熱

膨張を見いだした。 

BiCoO3 の Bi を一部希土類元素で置換する事で、強誘電-常誘電転移による非鉛物質としては

世界最大 6.1%もの負熱膨張を実現した。同じく強誘電体の BiFeO3の Biを Caで、Fe を Ru, Irま

たは Znで置換する事でも負熱膨張を実現した。 

イソブタン酸化に高い活性を示す La-Sr-Fe 系の機能向上を目指して多元素化を検討し、Gd-Sr-

Fe-Cu系で最も効率的にシクロオクタン酸化が進行することを明らかにした。 

六方晶ペロブスカイト SrMnO3に Ruを少量置換した触媒が、室温に近い 30°Cでスルフィドを選

択的にスルホンへと変換できることを見出し、Ru が Mn を架橋する面共有酸素の反応性を増大さ

せるメカニズムを明らかにした。また、トンネル構造をもつマンガン酸化物 (OMS-1)に Cu イオンを

導入した貴金属フリー触媒で、スルフィドからスルホキシドへの高い選択酸化活性を実現した。 
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