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§１．研究成果の概要 

 

本研究の目標は、実験と理論・計算・データ科学を融合したプロトン伝導性無機化合物や関連

材料の創製手法を開発し、中温度域（300〜450℃）において 0.01 Scm-1 以上の高いプロトン伝導

度と高い安定性を兼ね備えた革新的プロトン伝導性無機化合物及びそれを用いた革新的プロトン

伝導性デバイスを創製することである。 

本年度の代表的な成果として、中温度域（396～534℃）、水蒸気分圧 0.02 atm において、実用

化要求値（0.01 Scm-1 以上）を満たし高い化学的安定性を兼ね備えた革新的プロトン伝導性無機

化合物 BaZr0.4Sc0.6O3-δH0.55 を見出した（Hyodo et al., Adv. Energy Mater.）。この高いプロトン伝

導性は 400℃において 200 時間維持され、本酸化物は 400 ℃、98%という高濃度 CO2 雰囲気下に

おいても 240 時間安定であることをその場 X 線回折実験により実証した。後者は大気中、400℃に

おいて 67 年間安定であることに相当するため、プロトン伝導性燃料電池や電気化学デバイスの電

解質として極めて有望である。中温度域におけるプロトン伝導度の予測を可能にする新記述子を

発見し、第一原理計算からプロトン伝導度を予測することに成功した（Yamazaki et al., Chem. 

Mater.）。また、第一原理計算に基づいた大規模熱力学サンプリングにより、格子欠陥が高濃度で

導入された材料における点欠陥の安定配置を探索する手法を開発した。さらに、結晶構造データ

ベースから所定の条件に基づいて抽出した化合物群に対して水和エネルギーのハイスループット

計算を実施、BaZrO3 と同程度のプロトン溶解能を持つことが期待される母結晶を見出した。機械

学習を用いた燃料電池作製条件の推薦システム構築を目的としたデータベースを構築している。 

 

 

§２．研究実施体制 

 

（１）革新材料創製グループ 

①研究代表者：山崎 仁丈 （九州大学 稲盛フロンティア研究センター/エネルギー研究教育

機構/大学院工学府、教授） 

②研究項目 

・実験データを活用したバーチャルスクリーニングと材料開発 

・理論的材料スクリーニングと材料開発 

・高性能プロトン伝導性無機化合物の根源的理解に基づく材料開発 

・実験データを活用したデバイス開発と実証 

 

（2）計算材料開発グループ 

①主たる共同研究者：桑原 彰秀 （ファインセラミックスセンター ナノ構造研究所、主任研究員） 

②研究項目 

・実験データを活用したバーチャルスクリーニングと材料開発 

・理論的材料スクリーニングと材料開発 

・高性能プロトン伝導性無機化合物の根源的理解に基づく材料開発 
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（３）デバイス実証グループ 

①主たる共同研究者：奥山 勇治 （宮崎大学 工学教育研究部、准教授） 

②研究項目 

・実験データを活用したバーチャルスクリーニングと材料開発 

・高性能プロトン伝導性無機化合物の根源的理解に基づく材料開発 

・実験データを活用したデバイス開発と実証 
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