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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。 

巨大な PbTiO3型の正方晶歪みを持つ PbVO3は、元素置換で歪みを調整すると、体積の大きい

低温相と小さい立方晶の高温相が分率を変えながら 2相共存する負熱膨張を示す。ギブスの相

律に反するこの振る舞いは、相境界において 0.2GPaの実効的な圧力が働いているためである事

を解明した。こうした知見を活かし、Pb0.8Bi0.1Sr0.1VO3で負熱膨張物質としては最大の 9.3％の体

積収縮を実現した。 

PbCrO3は、Pb2+と Pb4+がランダムに配列した Pb2+
0.5Pb4+

0.5Cr3+O3の電荷分布を持つ。この

PbCrO3と PbTiO3の固溶体は、x = 0.6 と 0.7の間で立方晶から正方晶に結晶構造が変化し、前者

では Pb2+/Pb4+の再配列、後者では極性−非極性転移という 2つのメカニズムで負熱膨張を生じる

事を明らかにした。 

Sr3Fe2O7-δの酸素脱離反応で起こる結晶構造変化を、SPring-8での時分割 X線回折測定によっ

て観察し、ある条件では酸素欠陥が無秩序に分布する動的な中間状態が存在することを、世界で

初めて確認した。さらに、試料表面への微量金属修飾の有無によって、酸素脱離反応の経路が操

作できることも明らかにした。 

アミノ酸法では適用困難であった Tiや Zrなどの溶存種制御を行い、これら前周期金属種を含

むペロブスカイト酸化物のナノ粒子合成法を開発した。前駆体焼成時の雰囲気を窒素から空気へ

と連続的に変更することで、SrTiO3ナノ粒子の表面積とカルボニル化合物のシアノシリル化反応に

対する触媒性能が飛躍的に向上した。 

Fe4+を含む La1–xSrxFeO3がイソブタン酸化への高い反応性と触媒安定性を併せもつ優れた選択

酸化触媒として機能することを見いだした。 
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