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§１ 研究実施の概要 
 

（１）実施概要 

すぐれた物性機能をもつ新物質創成は安心・安全で豊かな社会を支える基盤であり、科学技

術立国を標榜する我が国にあって分野横断的に取り組むべき最重要課題である。厳しい国

際競争のなか際立つ研究成果を有する本学の材料科学研究グループと、離散幾何解析学・

計算機科学・アルゴリズム論・確率解析に特徴的な成果を有する数学グループがチームを組

み、メゾスケールの物性研究に統一的な離散幾何学的研究手法を確立し、新しい数理モデ

ルに基づいて物性構造を解明し、更に新物質創成を提案することを目的とした。以下の具体

的研究項目に対して、小谷グループ（数学）が数理モデルを提案し、川添グループ（計算材

料科学）がシミュレーションにより数理モデルの妥当性を検証し物性を予測、それを受けて阿

尻グループ（化学工学）は①と④を、福村グループ（物理化学）は②と③について実験および

材料合成・装置開発に取り組んだ。 

 

① ダイヤモンド・ツインである K4格子の物性計算と合成 

② 準結晶を用いた構造化照明法の開発 

③ 相分離の極短時間挙動の解析 

④ 耐熱性高分子中における高熱伝導性の達成とアルゴリズム開発 

 

その結果、以下のような成果を得た。 

 

A) 新たな炭素構造の探索と数学的指標の提案 

 K4炭素結晶合成過程における独自の高温・高圧合成技術の確立、およびK4構造ネット

ワークを持つ金属酸化物の新合成法の開発に成功した。 

 フラーレン様のコア・シェル構造をデザイン理論により定式化し、これまでの知見を統一理

解する枠組みを与えると同時に、更に新構造を発見し論文として発表。 

 離散極小曲面論を用いた周期的炭素結晶構造の記述指標を与え論文発表 

B) 単一のナノ秒パルス光により高い解像度の周期構造を観測できる構造化照明法を開発し、

これによって観測された相分離構造の成長に対して、数理モデルを提案しシミュレーション

との比較を行った。開発した装置は細胞内の微小構造体のダイナミクスを調べる有効な技

術に発展する可能性があり、企業との共同研究へとつながった。 

C) アモルファス構造のトポロジカル解析：周期性・準周期性を持つ材料の構造記述と物性予

測は、群論やフーリエ解析など材料科学・固体物理において数学がもっとも有効に活用さ

れた例である。周期性を持たない物質の中距離・長距離構造の記述および物性予測は、

現状では全く手がかりがない。 本研究では、局所構造から大域構造を解析する最初の試

みとして計算トポロジーを提案し、論文として発表した。 

D) ハイブリッド材料における最適配置として、グラフ理論を用いた改良構造の提案および、方

程式の固有値最適化問題としての定式化と数値解析を行い、材料形成への新しい指針を

与え、また論文として発表した。 

 

数学が「新しい材料デザイン」への方向を主導し、従来の材料科学にはない視点による材料生成

の試みにつながったこと、その結果を材料科学者と共同で著名雑誌に発表したこと、また、数理モ

デルの提案から新材料の創生、そして実験現場からのフィードバックによるモデルの改良といった

サイクル全体に数学グループが係わり多くの分野横断で議論を積み重ねた結果「数理材料科学」

の基盤を築いたことが、本チームの大きな成果である。若手人材が自発的に研究提案を行い、成

果を出し始めたことは予想以上の進展である。CREST 研究員は順調に研究職へキャリアアップし

た。また、本研究は、WPIプログラムにおいて数学ー材料科学連携拠点へと発展した。 
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（２）顕著な成果 

 

＜優れた基礎研究としての成果＞ 

１.  M. Tagami, Y. Y. Liang, Y. Kawazoe, M. Kotani: New Growth Mechanism of Cubic 

Rh Clusters Composed of 8-12 Atoms Found by Euclidean Designs, Materials 

Transactions 53 3 (2012). 

 

概要：純粋数学理論であるデザイン理論を、研究員自らの発想で材料科学分野の問題に応

用した。これまでアドホックな手法で発見されたコア・シェル構造を含む一連の構造列を数学

的に特徴付け、意味合いを明らかにするとともに、無限の可能性を示唆した。本チームの目

標である数学的視点による材料科学の新機軸と人材育成の成功例である。 

 

２．A. Hirata, L.J. Kang, T. Fujita, B. Klumov, K. Matsue, M. Kotani, A.R. Yavari and 

M.W. Chen:Geometric frustration of icosahedron in metallic glasses, Science (2013) 

 

概要：金属ガラスの 20 面体局所構造を直接観察する事に初めて成功し、その形が非常に歪

んだ 20 面体になっている事を明らかにした。さらにガラス構造の解析としては初めてホモロジ

ーを適用、特に 0次パーシステントホモロジーにより、全ての 20面体が類似した歪み方をして

おり、それが全体に広がる事でガラス構造に特徴的な不規則で密な構造を採っている可能性

を示した。 

 

３.  J. Lu, S. Asahina, S. Takami, T. Adschiri:Synthesis of gyroid CeO2 structure using 

MCM-48 as a hard template, in preparation 

 

   ナノメートルオーダの多孔体であり、空隙のトポロジーが K4構造と同じMCM-48を テンプレ

ートとして用い、酸化セリウムの前駆体水溶液を充填後焼成することで、 K4 構造に類する酸

化セリウムのナノ構造を形成することに成功した。生成物は MCM-48 と同様の高い比表面積

を持ち、高分解能の電子顕微鏡像からも MCM-48 と 同様の構造が存在していることが確認

できた。 

 

＜科学技術イノベーションに大きく寄与する成果＞ 

１． ナノ秒構造化照明法の開発：ナノ秒レーザー（Quantel社製 Brilliant, 6 ns, 532 nm）と位

相変調器（浜松ホトニクス社製 LCOS-SLM X10468-01）, 倒立顕微鏡（ニコン社製

ECLIPSE Ti-U）を組み合わせることにより，ナノ秒構造化照明法を開発し、相分離過程の

極初期に現れる溶液内微小構造を観測することに成功した。この結果はパルス光を用いた

構造化照明が可能である事を示すもので、細胞内の微小構造体のダイナミクスを調べる上で

極めて重要な技術に発展する可能性がある。 
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§２．研究構想 

 

（１）当初の研究構想  

研究の目標・ねらい  

すぐれた物性機能をもつ新物質創成は安心・安全で豊かな社会を支える基盤であり、科学技術

立国を標榜する我が国にあって分野横断的に取り組むべき最重要課題である。新物質創成研究

において、ナノスケールの系を観測し、デザインすることが可能となってきた今日、従来の経験則を

超えて物性の予測をする新理論、計算モデル、シミュレーション技術が強く求められている。新物

質創成の鍵はメゾスケールにおける物性の解明にあるが、本研究では、厳しい国際競争のなか際

立つ研究成果を有する本学の材料科学研究グループと、離散幾何解析学・計算機科学・アルゴリ

ズム論・確率解析に特徴的な成果を有する数学グループがチームを組みメゾスケールの物性研究

に統一的な離散幾何学的研究手法を確立し、新しい数理モデルに基づいて物性構造を解明し、

更に新物質創成を提案することを狙う。将来的には、本研究チームは、数理科学・情報科学・物理

化学・材料科学を高度に融合した「数理物質科学」研究のコアとして発展させる。 

 

本研究の核心は、離散幾何解析学的アプローチにある。すなわち、原子核や電子の配置を離

散ネットワークとしてモデル化することで幾何学的対象とし、ミクロスコピック構造がメゾスコピックな

現象を、メゾスコピック構造がマクロスコピックな現象を統制する仕組みを離散幾何的構造の反映と

して統一的に理解したい。4 つの研究項目（下記）を設定し、それを数学者・計算科学者・実験科

学者と共同で解決する。その過程で、計算物理学や統計力学による従来研究に新しい観点と方法

を提示し、ミクロ－メゾ－マクロの階層のより深い理解を目指すと同時に、従来の方法論にとらわれ

ない新しい数理モデルの構築、その数理解析およびシミュレーションによる物性予測、化学工学に

おける新物質創成までを貫く新しい指導原理を確立したい。 

 

研究項目とその概略 

 

(1) K4格子の物性計算と合成 

数学的な抽象化によってネットワークを分類し、それを 3次元空間の中に高い対称性をもつよう

に自然な形で実現（標準的実現）することで、ダイヤモンド・ツインである K4格子が数学者砂田利

一によって発見された。K4格子の物性を数理モデルと第一原理シミュレーション計算によって予

想し、化学工学の手法を駆使して K4炭素結晶として合成する。さらに、数理モデルとシミュレーシ

ョンによる解析を繰り返し、金属イオン導入による構造安定化を探り、新材料創成を目指す。 

 

(2) 準結晶を用いた構造化照明法の開発 

 

準結晶フィルターを通して構造化した照明光を用いて、溶液内のナノ構造体を実時間で可視化

することは革新的な観測手法となる。様々のモデル形態を対象とし、これらをナノメートルの分解能

で捕らえるための、最適な構造化照明パターンを2次元準結晶の数理モデルをもとに検討し、液体

相分離構造・合成高分子鎖・生体分子などが可視化できるかどうかを実験的に確認する。これによ

って、準結晶フィルターによる溶液内ナノ構造の可視化の数理モデルの構築を目指す。 

 

(3) 相分離の極短時間挙動の解析 

2種類の混合液体に起こる相分離の時間発展において、極初期のダイナミクスを実験的に観測
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することが可能になってきたが、分子間結合の情報が本質的な極初期段階の時間発展を十分に

説明する理論はまだない。分子間結合の離散幾何解析学を発展させ、ミクロ・マクロ・メゾの現象の

関わりをとらえる流体力学極限の知見を取り込みながら、数理モデルを構成し、計算手法もあわせ

て開発する。 

 

(4) 耐熱性高分子中における高熱伝導性の達成 

パワーエレクトロニクス分野では、高熱伝導性と絶縁性を両立するハイブリッド素材の開発が緊

急の課題となっている。熱伝導率の低い領域に、熱伝導率の高い部分領域を配置して合成熱伝

導を最大にする最適配置を数理モデルによって解明する。さらに、このような配置を実現するため

に、異種高分子の相分離構造を利用した熱伝導性ナノ粒子の配向技術を開発し、高熱伝導性、

絶縁性と加工性の同時発現を図る。化学工学的手法を駆使した構造評価、熱伝導解析結果と数

理モデルによる数値シミュレーションとを比較を行ない、相分離構造・粒子配列構造と熱伝導性と

の相関関係を明らかにする。 

 

（２）新たに追加・修正など変更した研究構想 

① 中間評価で受けた指摘や助言、それを踏まえて対応した結果について 

中間評価で受けた指摘事項 

・研究体制：全く背景、手法が異なる複数の材料科学者を統合する可能性がある学問分野として

は数学が本来その筆頭であるべきであるが、それを実現できる土俵を作れる数学者は極めて少な

い。本研究代表者はその困難を乗り越えて、数学、大規模計算、材料合成とその物性を扱う３つの

研究グループをよくコーディネートし、異分野融合の核としての機能を果たしている。 

・構造化照明法の開発においては最適照明パターンの数理的・実験的探索に関する研究が、

相分離の極短時間挙動の解析に関しては数理モデルの予備的検討等の研究が進んでいるが、

数学の貢献がどのようになされていくかが今後の課題としてあるだろう。 

・また、新規材料についての提案もなされており、今後は成果の特許化についても是非検討して

いただきたい。 

・数学はその自由な発想と思いもつかぬ視点をさらっと提供できる力がある。その自由さがさらに

発揮され、材料科学者との協働が加速的に進むことが望まれる。確立した手法と方法論をもつ異

分野研究者間の壁は高いのだが、最初の突破口は開かれたと思われる。CREST に参加する若

手のみならず、あらゆる分野の数学で学んでいる若手研究者に対し、ひとつのロールモデルを提

供する稀な機会であると考える。 

 

 

研究項目１「ダイヤモンド・ツインである K4格子の物性計算と合成」 に以下を追加した。 

・K4格子と同様のメゾ構造を持つ材料の開発：K4構造の合成について、原子レベルでのK4

構造に加え、K4 が周期的極小曲面と関連あることから、相分離構造において K4 と同様のグ

ラフ構造を形成できる可能性が数学研究者から指摘され、これに基づいてネットワーク構造が

K4に類似した構造の合成にも着手した。 

・新たな炭素構造の探索と数学的指標の提案:sp2 混成軌道からなる 3 次元炭素構造は重要

であることが材料科学者から指摘され、K4 格子に限定せず新しい炭素構造の探索を行った。

デザイン理論を用いたフラーレン様のコア・シェル構造や、標準的実現を用いた離散的周期

極小曲面を提案し、また、それらの構造を記述する数学的指標を提案した。 
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研究項目３「相分離の極短時間挙動の解析」に以下を追加した。 

・相分離過程にある溶液中における光還元反応を用いた特異な結晶構造成長：当初、研究項

目２で開発した観測技術を用いて相分離の極短時間挙動を観測し、その数理モデルを構築

する予定であったが、研究項目２の装置開発が予定より遅れた。当初の計画を着実に遂行す

るともに、新たに相分離初期過程にある溶液を反応場として金イオンの光還元反応を利用して、

特異な形態の結晶を作成し、その構造やサイズの制御を行った。理想状態における結晶成長

の機構は数学的には理解されているが、現実の物質における制御における種々の課題を検

討する。 

・アモルファス構造のトポロジカル解析：周期性・準周期性を持つ材料の構造記述と物性予測

は、群論やフーリエ解析など材料科学・固体物理において数学がもっとも有効に活用された例

である。周期性を持たない物質の中距離・長距離構造の記述および物性予測は、現状では全

く手がかりがない。 本研究では、局所構造から大域構造を解析する最初の試みとして計算ト

ポロジーを提案する。 

 

② 上記①以外で生まれた新たな展開について 

 

若手の分野融合の場 と し て 、 CRESTseminar （ CREST 研究員が企画運営 ） 、

Math-Mate(rials) seminar（原子分子材料科学高等研究機構）, smart seminar(大学の支援

による「数学をコアとするスマートイノベーション」プログラム)、応用数学連携フォーラム（国際高等

研究機構に設置された学内の数学・諸分野連携組織）を定期的に開催した。CREST 若手研究員、

原子分子材料科学高等研究機構の若手材料科学者、理学研究科・情報科学研究科数学研究

者・学生、その他学内外の諸分野の研究者が参画し、分野を超えた活発な議論がおこなわれるよ

うになった。また、数学内の分野を超えた共同研究も生まれた。 
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§３ 研究実施体制 

（１）研究チームの体制について 

 

① 「小谷」グループ  

研究参加者 

氏名 所属 役職 参加時期 

小谷 元子 
東北大学・大学院理学研

究科 
教授 

H20.10～ 

福村 裕史 
東北大学・大学院理学研

究科 
教授 

H20.10～ 

赤間 陽二 
東北大学・大学院理学研

究科 
准教授 

H20.10～ 

梶本 真司 
東北大学・大学院理学研

究科 
助教 

H20.10～ 

堀本 訓子 
東北大学・大学院理学研

究科 
助教 

H20.10～ 

田上 真 
九州工業大学・情報工学

部 
准教授 

H21.2～ 

松江 要 
東北大学・大学院理学研

究科 
助教 

H23.10～H25.8 

杉峰 伸明 
東北大学・大学院理学研

究科 
助教 

H21.10～

H23.11 

黒田 紘敏 
大阪府立大学高等教育

推進機構 

教育拠点形成教

員 

H21.10～ 

長瀬 優子 
東北大学・大学院理学研

究科 
助教 

H24.5～H24.7 

戸田 昌利 
東北大学・大学院理学研

究科 

産学官連携研究

員 

H25.1～ 

近藤 剛史 
東北大学・大学院理学研

究科 
助教 

H24.4～ 

大森 俊明 
東北大学・大学院理学研

究科 
助教 

H25.4～ 

能川 知昭 東邦大学医学部 講師 
H25.4～ 

工藤 正明 
東北大学・大学院理学研

究科 
D3 JST-RA 

H21.4～H24.3 

小野寺 玉江 
東北大学・大学院理学研

究科 
研究補助員 

H20.11～ 

松島 進一 
東北大学・大学院理学研

究科 
研究補助員 

H21.4～H23.3 

井上 和俊 
東北大学・大学院理学研

究科 

産学官連携研究

員 

H25.10～ 

研究員 A 
東北大学・大学院理学研

究科 

産学官連携研究

員 

H25.11～ 

Hanis Binti 

Mohd Yusoff  

東北大学・大学院理学研

究科 
D3 

H20.10～H25.3 

森 綾香 
東北大学・大学院理学研

究科 
M2 

H21.4～H23.3 
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豊内秀一 
東北大学・大学院理学研

究科 
D3 

H21.4～ 

白澤 大輔 
東北大学・大学院理学研

究科 
D3 

H22.4～ 

五月女 光 
東北大学・大学院理学研

究科 
D2 

H22.4～ 

藤田 康彦 
東北大学・大学院理学研

究科 
D3 

H23.4～ 

北畠 健太 
東北大学・大学院理学研

究科 
M2 

H23.4～H25.3 

柴田 穣 
東北大学・大学院理学研

究科 
准教授 

H24.3～ 

千葉 裕介 
東北大学・大学院理学研

究科 
M2 

H24.3～H25.3 

富澤 繁 
東北大学・大学院理学研

究科 
M2 

H24.3～ 

尾畑 伸明 
東北大学・大学院情報科

学研究科 
教授 

H20.10～ 

徳山 豪 
東北大学・大学院情報科

学研究科 
教授 

H20.10～ 

宗政 昭弘 
東北大学・大学院情報科

学研究科 
教授 

H20.10～ 

全 眞嬉 
東北大学・大学院情報科

学研究科 
准教授 

H20.10～ 

森山 園子 
東北大学・大学院情報科

学研究科 
准教授 

H23.4～ 

田中太初 
東北大学・大学院情報科

学研究科 
准教授 

H20.10～ 

Kaothangtong 

Natusda 

東北大学・大学院情報科

学研究科 
D3 

H23.4～ 

Matias Korman 
東北大学・大学院情報科

学研究科 
D3 

H20.10～H22.9 

宇治田康浩 
東北大学・大学院情報科

学研究科 
D3 

H20.10～H23.3 

田村宏樹 
東北大学・大学院情報科

学研究科 
D3 

H20.10～H23.3 

須田庄 
東北大学・大学院情報科

学研究科 
D3 

H20.10～H23.3 

鈴木香奈子 
茨城大学理学部数学・情

報数理領域 
准教授 

H20.10～ 

小谷 眞一 関西学院大学・理工学部 教授 H20.10～ 

吉田 伸生 
名古屋大学大学院多元

数理科学研究科 
教授 

H20.10～ 

砂田 利一 明治大学理工学部 教授 
H23.4～ 

内藤 久資 
名古屋大学大学院多元

数理科学研究科 
准教授 

H23.4～ 
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田中 守 

東北大学 ・WPI-AIMR 

原子分子材料科学高等

研究機構 

助教 

H24.4～ 

小滝 雄太 
東北大学・大学院理学研

究科 
M2 

H24.3～ 

岡本 隆志 
東北大学・大学院理学研

究科 
M1 

H24.3～ 

田村 京一 
東北大学・大学院理学研

究科 
M1 

H24.3～ 

中澤 聡 
東北大学・大学院理学研

究科 
M1 

H24.3～ 

 

研究項目 

 

小谷グループは、小谷をリーダーとする「理論グループ」と福村をリーダーとする「実験グループ」か

ら成り立っている。 

 

理論グループの研究項目 

・4つの研究課題を通して理論的・計算科学的な研究 

 

実験グループの研究項目 

・構造化照明法の開発 

・相分離の極短時間挙動の解析 

  

② 「川添」グループ  

研究参加者 

氏名 所属 役職 参加時期 

川添良幸 
東北大学未来科学技術

共同研究センター 
教育研究支援者 

H20.10～ 

水関博志 
東北大学・金属材料研究

所 
准教授 

H20.10～H25.6 

佐原亮二 
東北大学・金属材料研究

所 
助教 

H20.10～H25.2 

Liang Yunye 
東北大学未来科学技術

共同研究センター 
機関研究員 

H21.7～ 

カーロウ  綿村  

ウルスラ 
東北大学未来科学技術

共同研究センター 
技術補佐員 

H24.10～H25.3 

八島 真友子 
東北大学未来科学技術

共同研究センター 
事務補佐員 

H24.5～H24.9 

 

研究項目 

第一原理シミュレーション計算と物性予想 

 

③ 「阿尻」グループ  

研究参加者 

氏名 所属 役職 参加時期 

阿尻雅文 
東北大学・WPI-AIMR 原

子分子材料科学高等研究

機構 

教授 
H20.10～ 
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高見誠一 
東北大学・多元物質科学研

究所 
准教授 

H20.10～ 

有田稔彦 
東北大学・多元物質科学研

究所 
助教 

H20.10～ 

南公隆 
東北大学・WPI-AIMR 原

子分子材料科学高等研究

機構 

助教 
H20.10～H24.2 

北條大介 
東北大学・WPI-AIMR 原

子分子材料科学高等研究

機構 

助教 
H20.10～ 

伊藤正寛 
東北大学・多元物質科学研

究所 
機関研究員 

H20.10～H21.6 

Wen Bin （温斌） 
東北大学・WPI-AIMR 原

子分子材料科学高等研究

機構 

産学官連携研究

員 

H21.4～H22.3 

Lu Jinfeng    
（盧 金鳳） 

東北大学・WPI-AIMR 原

子分子材料科学高等研究

機構 

産学官連携研究

員 

H22.4～ 

真鍋法義 
東北大学・未来科学技術共

同研究センター 

産学官連携研究

員 
H22.8～H23.3 

青木宣明 
東北大学・WPI-AIMR 原

子分子材料科学高等研究

機構 

助教 
H23.4～ 

 

研究項目 

数理モデルの実験的検証と新物質の化学合成 

 
（２）国内外の研究者や産業界等との連携によるネットワーク形成の状況について 

 
本研究をきっかけとして、2012年より研究代表者小谷元子が東北大学原子分子材料科

学高等研究機構（WPI研究拠点）の拠点長となり、数学ー材料科学連携研究が組織的に

進められることになった。 同機構内に数学ユニット（8名）とインターフェースユニット（理論、

7名）が設置され、WPIプログラム参加の第一級材料科学者と若手の数学・理論研究者が

緊密な議論を行い、数学―材料科学連携の基盤を築きつつある。 

 

 

§４ 研究実施内容及び成果  
 

本チームは、４つの課題を設定し、数学グループがモデル提案、計算グループがその検証・物性

予測、実験グループがそれに基づいた材料合成・装置開発を行ってきた。緊密な協働体制を取っ

て研究に取り組んで来たため、グループごとの実施内容を分離して記述することは困難であるため、

§２に記載した４つのテーマに分けて記載する。小谷グループ（数学）、川添グループ（計算科学）

はすべての課題に参画し、阿尻グループ（化学工学）と福村グループ（物理化学）は、それぞれ研

究項目１・４、研究項目２・３に参画した。 

 

研究項目 I：K4格子の物性計算と合成 

（あ） ダイヤモンドなどの 3次元構造の中で炭素は 4本手 sp3混成軌道をとる。3本手の

sp2 混成軌道は 3 本手自身が 1 つの平面に乗ることもあり、実験家はグラファイトのような

平面構造を構成すると考えていた。ところが、砂田の K4 格子は 3 本手の立体構造をもつ
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ため、材料科学業界の思い込みを打破し大きなインパクトを与えた。数学的な抽象化によ

ってネットワークを分類し、それを 3 次元空間の中に対称性が高くかつ自然な形で実現す

ること（標準的実現）による大きな功績である。そこで本研究では、数学から予言された K4

結晶を炭素系で合成することを目指した。 

 まず、K4 格子の合成可能性、および予測される物性を予測するため、スーパーコンピュ

ータによる第一原理シミュレーション計算を行い、K4 格子が電導性に関して金属の性質を

もつことを予測した。この成果に基づき、本研究では、電荷密度分布・電子局在関数・体積

弾性率・電子状態・フォノンのバンド構造などのより詳しい物性を調べた。 
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 炭素原子から構成される  K4 結晶格子の構造安定性を評価した所、  isotropic、 

trigonal deformationに対しては安定であるが、tetragonal deformation に対しては不

安定であり、常圧下では構造が不安定であることが明らかになった（図１）。そこで、周期律

表の広い範囲にわたる金属原子のドーピングによる構造安定化のシミュレーション計算を

実行し、格子振動解析の結果、いくつかの金属原子が K4 構造を安定化させることを確認

した。具体的には、NaをドープしたNaC2結晶は deformationに対しても安定であること

が明らかとなり、ドーピングにより安定構造を合成可能であることを示すことができた（図２）

((1)-国際-[67])。また、K4に類似した構造を持つ結晶に SrSi2, LaIrSiがある。そこで、こ
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れらの結晶系に類似する炭素系構造を提案し、さまざまな原子をドープした結晶の構造安

定性評価を行った。その結果、SrSi2系ではMgB2が、LaIrSiでは NaBN とMgBNが

安定に存在しうることが明らかとなった。さらに、窒素原子を構成要素とする K4 構造は不

安定であるが、炭素をドーピングすることで安定化すること、さらに高いエネルギー密度を

有していることが明らかとなった((1)-国際-[68])。さらに、炭素結晶の構造と生成エンタルピ

ーとの関係を密度汎関数法により調べた所、2700 GPa以上の超高圧条件では単純格子

結晶が安定であることが判明した((1)-国際-[69])。 

 続いて本研究では、ボールミリング、ダイヤモンドアンビルセルを用いた高圧合成法、ス

テンレスチューブを用いた高温合成法など、K4 結晶の合成に必須であると考えられる高

温、高圧条件を実現できる合成法を提案し、合成を試みた((3)-②-国内-[74])。h-BN と

Mg、また、SrSi2 とMgをボールミリングにより処理を行ったが、原料以外の結晶相は確認

できなかった。また、K4 に類似した構造を持つ SrSi2 と Mg とをアニーリングし高温での

合成を試みた所、原料とは異なる結晶相が出現したが、K4 結晶構造ではないことが確認

された。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

これらの結果をふまえ、K4 結晶構造と同じネットワーク構造を持つ材料の合成に取り組ん

だ。まず、gyroid 構造を持つメソポーラスシリカである MCM-48 を合成し、これをテンプレ

ートとして gyroid構造に対する鋳型構造（CMK-1）を形成した（図３、４）。 

 

      

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

さらに、この gyroid 構造に対する鋳型を用いて、gyroid 構造を有する材料の合成を試み

た。その結果、これまでに CMK-1 を鋳型として CeO2 や Fe2O3 の合成を行うことに成功

した（図５、６）((3)-②-国内-[20])。 
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図３ 合成したMCM-48構造の X回折

パターン 

 

図４ 合成した CMK-1 構造の電子顕

微鏡像 

 

図５ CMK-1 を鋳型として合成した

Fe2O3 

図６ CMK-1 を鋳型として合

成した CeO2 
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（い）本課題では K４構造の合成を目指しているが、フラーレンの拡長としてその２重３重構

造である Core-Shell の安定構造発見が材料分野で重要であることを材料科学者から示

唆され、数理的な視点で「良い」構造をもつ新たな構造を田上研究員が発想した。フラー

レン C６０が球デザインであることから、球デザインを拡張したユークリッドデザイン理論を用

いて、第一にユークリッドデザインとエネルギー安定性の関連性を調べ((1)-国際-[66])、さ

らに、その結果を応用して安定性の高い Core-Shell構造の無限列を具体的に特定した。

これは、これまで材料分野でアドホックに発見された構造をすべて含むものであり、かつこ

れまで見逃されていた構造を含むものである。また、それらの構造の意味付けを数学的に

与えた((1)-国際-[65]、(1)-国際-[79])。さらに有限長カーボンナノチューブの「長さ」を測る

尺度 (length index) を定義し、 具体的なナーボンナノチューブに対して、 それらを計

算するウェブアプリケーションの開発を行なった（（1）国際-[76])。また、負曲率炭素結晶に

ついて数学的な考察で新構造を提案した（（1）国際-[77]）。 

 

研究項目 II：準結晶を用いた構造化照明法の開発 

福村研と小谷グループ赤間研が隔週程度の頻度で打ち合わせを重ねながら，福村研で構

造化照明顕微鏡装置を開発し，様々な構造を持った照明光を用いることによるその高速化，

観測手法の改善を行った。赤間研で数値シミュレーションを行いながら装置の改善を進め

ることで効率化を図った。 

 

最適照明パターンの数理的探索：構造化照明により得られた画像データから、従来法にし

たがって解像度の高い原画像を得るプログラムをMatlabにより作成した。実験グループは、

顕微鏡下においてサブマイクロメートルオーダーの縞模様の照明パターンを作る事に成

功し、これを用いてジャイロイド様の周期構造を有する相分離ポリマーの微細構造の撮像

を行った。実験的に得られた画像を数学グループ提供のプログラムにより解析することによ

り、従来法の構造化照明法が再現できることを確認した。さらに、数値シミュレーションによ

って従来の構造化照明顕微鏡における誤差の与える影響について考察した。この結果か

ら，解析時に重み付き平均を取りながら画像構築を行うことにより、従来よりもノイズが少な

い超解像画像が得られることが分かった。（「構造化照明蛍光顕微鏡の画像再構成アルゴ

リズムについて」、赤間陽二、上條隆宣、「応用数理」掲載（（1）国際-[78]）（2013））、モデ

ル集合上のランダム場に有限な相互作用がある場合の解析測度について計算手法を開

発した((1)-国際-[71])。 

 

構造化照明装置の作製：倒立顕微鏡とレーザー、位相変調器、CCDカメラ、さらに種々の

レンズ系を組み合わせることにより、構造化照明顕微鏡装置を作製し、顕微鏡下において

サブマイクロメートルオーダーの縞模様の照明パターンを作ることに成功した。さらに、従

来法に従って解像度の高い超解像画像を得るプログラムをMatlabによって作成した。こ

れらを用いて、1μm程度のジャイロイド様の周期構造を有する相分離ポリマーの微細構造

の撮像を行い、解析することにより従来法の構造化照明法が再現できることを確認した。さ

らに、解析時に重み付き平均を取りながら画像構築を行うことにより、従来よりもノイズが少

ない超解像画像が得られることが分かった。また，非周期構造を含めた種々の構造を持っ

た照明光パターンを作製するために，位相変調器と光の干渉によるパターンの作製だけ

でなく，フォトマスクを用いて照明光に構造を持たせ，顕微鏡を用いて試料上に投影した。

これによって，様々な構造を用いて構造化照明法が可能になった。 
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最適照明パターンの実験的探索： 相分離過程において観測される様な周期的な構造が

試料に存在する時には、その構造と照明パターンとの干渉に由来する周期構造がフーリ

エ変換像に現れ、1枚の画像から試料の構造周期を推測できることを確認した。従来の構

造化照明法では、1枚の超解像画像を得るために照明パターンの位相や方向を変えなが

ら複数枚の画像を撮像する必要がある。そのため、一般に構造化照明法では光源のパル

ス幅によらず高い時間分解能を得ることができない。しかし、この結果は試料の周期構造と

照明パターンの干渉を用いることにより、高い時間分解能で超解像画像が得られることを

示している。実際に、光源をナノ秒パルスレーザーに変え、照明光をパルス化することによ

ってナノ秒程度の時間分解能で構造周期を得ることに成功した。この装置を用いて液体

試料に対しても動的構造の観察が可能であることを確認した。これらの結果については、

国際会議において発表した((3)-③-国際会議-[9])。 

また，非周期構造を用いた構造化照明顕微鏡として，フォトマスクを組み合わせ，

pinwheel tiling 構造や相分離構造を照明光パターンとして用いた構造化照明顕微鏡を

試みたが，限られた観測領域に投影できるパターンのサイズが限られるため，多くの周期

を足し合わせることが出来ず，異方性も残ってしまう。当初計画していた非周期構造を用

いた構造化照明顕微鏡は大規模な装置でなければ実現できないことが判明した。今後、

開発を継続する手段を見つけたい。 

関連してナノ物質の基礎的光学特性を理解するため、金属ナノファイバーに沿った光

の伝播についても研究し一定の成果を得た((1)-国際-[9])。 

 

 

溶液内の動的構造の観測：ナノ秒パルスレーザーを光源として，相分離過程にある溶液を

対象として構造化照明を行った。照明光のパターンに一方向にマイクロメートル程度の周

期構造を持った縞状構造を用いることによって，得られた画像のフーリエ像に照明光の構

造の周期と試料の周期の干渉に起因する周期が観測された。相分離過程に現れる構造

は等方的で相の大きさを表す特徴的な波数を持っているため，その画像をフーリエ変換

するとリング状の構造が得られる。構造化照明法を用いて画像を撮影すると，元々のリング

だけでなく，縞状構造の周期に対応する点を中心としたリングが得られた。これは2つの異

なる周期の干渉によって縞状の構造周期分だけ相分離構造の周期に対応するリングパタ

ーンがシフトしていることを示している。このリングパターンから試料中に存在する周期を求

めた。 

また，この手法では深さ方向の空間分解能は向上しないためより小さい相の観測には

試料の厚さ自身が十分に薄い必要があった。厚い試料を用いた際のナノ秒構造化照明顕

微鏡の評価には最密充塡構造を取っている 1 マイクロメートルの蛍光ビーズを用いた。そ

の結果をうけて，2 枚のカバーガラスを用いて液体試料を準備することによって，レーザー

誘起相分離過程の早い時間に現れるより小さい相の観測が可能になった。 

 

本研究項目で開発したナノ秒構造化照明装置：ナノ秒レーザー（Quantel社製Brilliant, 

6 ns, 532 nm）と位相変調器（浜松ホトニクス社製 LCOS-SLM X10468-01）, 倒立顕微

鏡（ニコン社製 ECLIPSE Ti-U）を組み合わせることにより，ナノ秒構造化照明法を開発し、

相分離過程の極初期に現れる溶液内微小構造を観測することに成功した。この結果はパ

ルス光を用いた構造化照明が可能である事を示すもので、細胞内の微小構造体のダイナ
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ミクスを調べる上で極めて重要な技術に発展する可能性がある。 

 

    研究項目 III：相分離の極短時間挙動の解析 

研究項目Ⅱで作製した構造化照明顕微鏡の光源をナノ秒パルスレーザーにすることで，

ナノ秒程度の時間分解能で相分離過程の初期過程に現れる微小構造の撮影を行った。

試料となる微小相の周期的な構造と照明光の周期構造の干渉を利用することで複数枚の

画像を撮影することなく，試料内に存在する周期情報の取得に成功した。また，蛍光画像

として得られる構造化照明顕微鏡像だけでなく，シャドウグラフ法によって得られる透過像

や光散乱の強度分布を取得し比較することによって，それぞれの方法による見え方の違い

について考察した。さらに，これらの方法を用いて，初期過程を観測することによって，レー

ザー誘起相分離過程に置いては溶液内に存在すると考えられる数100 nm程度の相関長

を持った揺らぎが重要であることが示唆された。 

 

数理モデルの予備的検討：早い時間領域の現象に取り組むため、光照射により相分離を

引き起こす系について幾つか検討を行った。また、相分離が開始する前の均一相におい

ても、動的微細構造が存在している可能性を蛍光相関分光法により確認できた。相分離

が起こる２液混合液体内部の分子間相互作用についても理論的な考察を行った。さらに、

相分離過程にある溶液中で光還元反応を誘起することにより、特異な結晶構造を有する

サイズ選択的なナノ粒子を生成することを示す事ができた。相分離構造の理解につながる

数学的準備をすすめた。特に、流体力学極限について吉田研究室、杉峰研究員、

JST-RA 工藤研究員を中心に研究を進めた((1)-国際-[32][33][34])。結晶格子の場合の

流体力学極限について本チームメンバーではないが、京都大学田中亮吉氏により研究成

果があった （Hydrodynamic limit for weakly asymmetric simple exclusion 

processes in crystal lattices, Communications in Mathematical Physics 

November 2012, Volume 315, Issue 3, pp 603-641） 

 

早い時間領域の実験データ取得 ：ピコ秒程度の極めて短い時間内に起こる相分離過程

を調べるために、溶質分子の光異性化反応を利用し、短パルスレーザー光で相分離を誘

起できる系を開拓した。具体的には、下部臨界点を持つブトキシエタノール-水混合溶液

に溶質分子としてスピロピラン分子を溶解させ、溶液中で光異性化反応を誘起することで

相分離温度が変化することを発見した((1)-国際-[26])。この現象を利用し、パルスレーザ

ー光照射によって光異性化を誘起することで、温度変化なしに光によって溶液の相分離、

相融合といった相挙動を制御できることを見いだした。 

また、相分離初期に現れると予想される数 10 nm 程度の相の観測に向けて、パルスレ

ーザーを光源とする構造化照明顕微鏡を作製した。構造化照明法による観察を可能にす

るために従来の透過画像測定法ではなく、蛍光画像によって相分離過程が観測可能であ

ることを確認した。同じ試料，実験条件で得られた，透過画像と蛍光画像，さらに光散乱強

度分布を比較すると，試料溶液の厚さが相の大きさに比べて薄い場合には同様の結果が

得られたが，試料の厚さが厚い場合には透過像測定の方が相が小さく観測された。これは，

顕微鏡の深さ方向の分解能が十分でないことに起因すると考えられる。透過像観測では，

試料全体を通って散乱を繰り返した光を結像することによって像を得ている。相が対物レ

ンズの焦点深度に比べて十分に大きい場合には試料全体からの散乱の影響は小さいが，

焦点深度と比べて相が小さい場合には多くの相が重なった状態の像が得られるために実
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際の相よりも小さく観測されたと考えられる。この試料の中での散乱の影響をできるだけ小

さくするために，薄い試料を使う必要があることが分かった。試料厚さが十分に薄い場合に

は，蛍光画像，透過画像も散乱強度分布も同様の結果を示した。このことから実際の相分

離過程の観測では 2 枚のカバーガラスに挟まれた 10 マイクロメートル以下の溶液試料を

対象として実験を行った。 

 

分子動力学計算：相分離が開始する前の均一相においても、動的微細構造が存在してい

る可能性を蛍光相関分光法により確認した。特に，水への溶解度が異なる 2 つの蛍光色

素分子を用いて実験を行ったところ，臨界温度からは十分に離れているにも関わらず，臨

界濃度付近で水への親和性が小さい蛍光分子の拡散時間が遅くなることが分かった。一

方，水にも有機溶媒にも高い親和性を示す蛍光分子を用いた場合には臨界濃度でもこの

ような異常性は見られなかった((3)-③-国内会議-[11])。この結果は選択的溶媒和等によ

って色素分子の溶媒和の状態が臨界濃度付近で大きく変化していることを示唆しており，

臨界濃度を持った溶液の中に動的な微細構造が存在しており，溶質分子の拡散が制限さ

れている可能性を示している。また，相分離が起こる２液混合液体内部の分子間相互作用

についても理論的な考察を行った。 

さらに，液体内部の相互作用エネルギーだけでなく，相分離におけるエントロピーの寄与

も考察するために分子の幾何形状とそれに起因する配向エンタルピーに注目し，異方的

な相互作用を組み込んだ粒子を用いた分子動力学計算を、戸田研究員を中心に行った。

この結果「LCST 型相分離現象における分子の幾何形状の効果（戸田昌利、梶本真司、

川勝年洋、赤間陽二、小谷元子、福村裕史)」を日本物理学会 H25 年会において発表し

た。 

 

微小相構造観測装置の開発：相分離の極短時間挙動の観測については、(2-2)，(2-3)で

示したナノ秒レーザー構造化照明顕微鏡，及び散乱光測定を用いて実験的に行った。ま

た，同試料，同実験条件において散乱測定，蛍光画像測定，構造化照明顕微画像を取

得できる様に，顕微鏡と 2 台の CCD カメラを組み合わせ，蛍光画像測定に用いたものと

同じパルス光を用いて散乱像測定も行った。構造化照明に関しては，マイクロメートル程

度の周期を持った縞状構造を用い，相分離初期過程の溶液内に存在する構造の周期を

求めた。 

 

ナノスケール相分離の観測 ：ナノ秒レーザーを光源としたシングルショット構造化照明顕

微鏡を用いて，レーザー誘起相分離過程の観測を行った。十分に薄い試料にナノ秒近赤

外光パルスを照射し，溶液内の水分子を直接振動励起することによって急激な温度上昇

とそれに伴う相分離過程を誘起した。相分離過程に過渡的に現れる微小相をナノ秒構造

化照明を用いて画像化した。照明光のパターンとしては位相変調器を用いてパルスレー

ザー光を 2 つに分け，試料上で干渉させることによって得られる縞状構造を用いた。得ら

れた画像をフーリエ変換し，照明光の構造と溶液内の周期構造の干渉によって現れるリン

グパターンを求め，そこから相分離初期過程における周期を算出した。さらに，同様の実

験条件で散乱高強度分布の遅延時間依存性を測定し，この結果からも溶液内構造の周

期の時間発展を調べた。 

これらの結果から試料の初期温度を 295 K と臨界温度である 322 K よりも十分に低く

保ち，30 K程度の温度上昇が起こる様に近赤外光パルスの強度を調整した場合には，数
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100 nm程度の周期が 5マイクロ秒以降 20マイクロ秒程度まで観測され，その間ほとんど

成長しないことが分かった((3)-②-国際会議-[65])。その後，20 マイクロ秒以降は 0.67 程

度の指数を持ったべき条則に従って単調に成長し続けた。この結果は，臨界濃度の混合

溶液内に予め存在していると考えられる数 100 nm 程度の相関長を持った揺らぎが相分

離の初期過程の決定に大きく寄与していることを示している。また，ラマン分光法の結果を

基に従来考えられていた，温度上昇後 1マイクロ秒程度が濃度の変化や分子間結合の切

断等を含む相分離の early stageであり，その後は単純なべき条則に従って相サイズの成

長が起こるという考えと合致しない結果といえる。これはラマン分光法はそれぞれの分子と

その環境の平均しか見ていないのに対して，相の形成には分子の集団としての動きが重

要であるということに起因すると考えられる。 

 

当初の予定になかったが追加したサブテーマ： 

・相分離過程にある溶液中における光還元反応を用いた特異な結晶構造成長： 相分離

初期過程に現れる微小相を反応場として金イオンの光還元反応を誘起すると、金のナノ結

晶が得られることが分かった。実験には相分離誘起に用いる赤外光パルスと還元反応を誘

起する紫外光パルスを用いた。この２つのパルスの遅延時間を変え、反応場となる微小相

の大きさを変化させることによって、得られるナノ結晶の構造やサイズを制御することに成

功した。特に、遅延時間を 5マイクロ秒とすると一辺 200 nm程度、厚さ 30 nm程度の四

角いプレート状の金の単結晶が選択的に得られることが分かった。この結果については論

文(1)-国際-[72][73]に発表した。金結晶の成長メカニズムと微小相の反応場としての働き

を解明することによって、相分離初期過程にある溶液の性質について考察し、さらに多くの

反応に応用していくことを計画している。 

 

・アモルファス構造のトポロジカル解析：周期性・準周期性を持つ材料の構造記述と物性予

測は、群論やフーリエ解析など材料科学・固体物理において数学がもっとも有効に活用され

た例である。周期性を持たない物質の中距離・長距離構造の記述および物性予測は、現状

では全く手がかりがない。 本研究では、局所構造から大域構造を解析する最初の試みとし

て、計算トポロジーを導入した。非平衡材料である金属ガラスの 20 面体局所構造を直接観

察する事に初めて成功し、その形が非常に歪んだ 20 面体になっている事を明らかにした。

さらにガラス構造の解析としては初めてホモロジーを適用、特に 0 次パーシステントホモロジ

ーにより、全ての 20面体が類似した歪み方をしており、それが全体に広がる事でガラス構造

に特徴的な不規則で密な構造を採っている可能性を示した。この結果は((1)-国際-[70])に

発表した。 

 

研究項目 IV： 耐熱性高分子中における高熱伝導性の達成 

 パワーエレクトロニクス分野では、さまざまな部品の使用温度の高温化にともない耐熱性

や絶縁性の向上が求められると同時に、樹脂素材を混ぜ込んだ低コストで加工しやすい

新たな素材が必要とされている。高熱伝導性と絶縁性という相反する性質をもつ材料として、

絶縁素材の中に電導性の良い材料を配向させたハイブリッド素材の開発が緊急の課題と

なっている。そこで本研究では、異種高分子の相分離構造を利用して熱伝導性ナノ粒子を

配向させることで、高熱伝導性、絶縁性と加工性の同時発現を図る超臨界法有機無機複

合化技術の確立を目指した((3)-②-国内-[20][45])。 

 まず、金属酸化物の超臨界水熱合成場において、生成される金属酸化物ナノ粒子の表
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面と結合することが可能な有機分子を共存させることで、有機分子が表面に結合したナノ

粒子を合成するという手法を世界で初めて提案するとともに、実際に合成を行い、この手法

が可能であることを証明した。続いて、有機修飾ナノ粒子の占める体積が圧力、温度に対

してどのように依存するかを評価することで熱力学的特性を評価し、高分子との親和性評

価、高分子中への分散挙動の予測を行う手法の開発に成功した。さらに、ナノ粒子表面に

結合する有機分子の選択により、高分子との親和性を制御できることを確認した((3)-①-国

内-[50])。 

 そこで、これらの手法を用いて高分子と高熱伝導性粒子を複合化し、高熱伝導性材料の

実現を目指した。可能な限り少ない量の粒子を入れることで高熱伝導性を実現できれば、

可塑性など高分子の特徴を損なうことがないため、決まった量の高熱伝導性粒子をどのよ

うに高分子中に配置すれば高い熱伝導性を実現できるかを求めるという問題を設定し、検

討を行った。田上研究員が、グラフの固有値問題として定式化し、材料科学者の常識とは

異なる配置により、熱伝導性を大きく向上させる可能性を示唆した。その後、高熱伝導性

粒子の表面を化学修飾することにより高分子との親和性の制御を試み、これに成功した。

この結果、高熱伝導性粒子を高分子中に高密度充填することができ、BN 粒子を充填した

ポリマー材料が極めて高い熱伝導性を示すことを明らかにした。ここで、BN など、結晶構

造に由来する熱伝導性の異方性を持つ粒子を用いることで、高熱伝導性を実現したい方

向に粒子の熱伝導性の高い方向を揃えることで、熱伝導の異方性質の高い熱伝導性材料

を実現できることを明らかにした((2)-[18])。また、様々な２次元形状材料における２種類の

材料の最適配置を数学的に記述するため、二値の熱伝導率を持つ領域の第一固有値に

対する最適配置として定式化し、シミュレーションを行った。最適配置領域の形状に関する

数学的考察をまとめ論文として発表した((1)国際-[75])。 
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Hiroshi Fukumura と共同）Laser-induced phase separation of binary liquids: 

Ultrafast dynamics and photochemical reactions in dynamic 
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Resort & Convention Center, Beijing, P. R. China, 2008.11.1-4 
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“Gold nano-particle formation by photo-reduction during laser-induced phase 

separation of binary solvents”, E-MRS 2009 Spring Meeting, Strasbourg, France, 
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[33] Yunye Liang and Yoshiyuki Kawazoe, “Half-Metallicity Modulation of Hybrid 

BN-C Nanotubes by External Electric Fields: A First-Principles Study”, The 
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 (４)知財出願 

 

① 国内出願 ( ０件)  

 

②  海外出願 ( ０件) 

 

③その他の知的財産権 

  

 

(５)受賞・報道等  

 

① 受賞 

 

[1] Masahiro Itoh: Best Presentation Award, ISASF2009, 平成 21年 2月 

[2] 徳山豪: 電子情報通信学会フェロー 、2012年 9月 12日 

[3] 阿尻雅文: 平成22年度産学官連携功労者表彰文部科学大臣賞「超ハイブリッド材料の開

発」 、2010年 6月 5日 

[4] 阿尻雅文: 平成 22年度文部科学大臣表彰科学技術賞（研究部門）「超臨界水反応による

新材料創製の研究」、2010年 4月 5日 

[5]第１１回 GSC 賞 文部科学大臣賞「超臨界水中での低環境負荷有機修飾金属酸化物ナノ

粒子の大量合成」 阿尻 雅文、2012年 6月 11日 

[6]化学工学会賞、阿尻雅文、2013年 3月 17日 

[7]Hikaru Sotome, Poster award in the International Symposium for the 70th 

Anniversary of the Tohoku Branch of the Chemical Society of Japan, 2013.9.30 

 

② マスコミ（新聞・ＴＶ等）報道 

 

[1] 共同通信/河北新報（2009.02.12）： 第３の炭素結晶を証明 東北大、回路に応用も 

[2] 日経産業新聞（2009.02.12）：炭素新物質の存在予言 東北大合成に着手 

[3] 日刊工業新聞（2009.02.13）： 東北大、「Ｋ４」金属結晶を確認－生成法見通しも 

[4] 日経産業新聞（2009.03.12）： 合成のヒント、数学の予言 
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[5] 日刊工業新聞  (2009.10.19)  ： 「セラミック 高分子と均一に混合 東北大、高機能材

料に道」 

[6] 仙台経済界 (2010.05.25) ： 「川添良幸: 「本物」を追求し新材料を創造する」 

[7] 科学新聞（2012.9.28）：「東北大学 AIMR」 

[8] 河北新報社 科学欄 プリズム 連載 ９月～１１月（各週） 川添良幸 

[9] 日経産業新聞 (2014/01/28)   「東北大, 分子の形に指標」 

      Taisuke Matsuno, Hisashi Naito, Shunpei Hitotsugi, Sota Sato,  

     Motoko Kotani, Hiroyuki Isobe,  

     Geometric measures of finite carbon nanotube molecules:  

     A proposal for length index and filling indexes, に関する報道 

 

③ その他  

 

なし 

 

(６)成果展開事例 

 

① 実用化に向けての展開 

 

② 社会還元的な展開活動 

 

1) 本研究成果をインターネット（http://www.mathmate.tohoku.ac.jp/）で公開し、一般に情報

提供している。 

 

2) 東北大学重点戦略支援プログラム「数学をコアとするスマートイノベーション融合研究共通基盤

の構築と展開」の数理材料科学班、東北大学原子分子材料科学国際研究機構（WPI-AIMR）

数学ユニットとの相補的な研究体制をリードしている。 

 

§６ 研究期間中の活動 

６．１ 主なワークショップ、シンポジウム、アウトリーチ等の活動 

 

平成 20年度 

年月日 名称 場所 参加人数 概要 

2008.9.19 

 

アドバイサー講演会 東北大学理

学研究科 

20 

 

Sergio Albeverio (ボン大学名誉教授）

Asymptotics of infinite dimensional 

integrals and applications 

 

本プロジェクト開始に先立って、チームアドバ

イサーを招聘したもの 

2008.10.14-

16 

アドバイサー講演会 東北大学理

学研究科 

10 Uzy Smilansky(ワイズマン研究所名誉教

授)Nodal Domains from Chladni to 

Quantum Chaos 

 

本プロジェクト開始にあたって、チームアドバ

イサーを招聘したもの 

2008.11.6 第 1回MathMate

チュートリアル 

（非公開） 

東北大学多

元物質科学

研究所素材

棟 

10 高見誠一（東北大学）耐熱性高分子中におけ

る高熱伝導性の達成 

2008.11.18 第 2回MathMate 東北大学理 20 赤間陽二（東北大学）準周期的構造の大域的

ttp://www.mathmate.tohoku.ac.jp/）で公開し、一般に情報提供し
ttp://www.mathmate.tohoku.ac.jp/）で公開し、一般に情報提供し
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チュートリアル 

（非公開） 

学部総合棟 性質 

2008.11.21-

24 

流体力学極限の合

宿研究会 

 

KKR稲取 

 

25 千代延大造（関西学院大学）流体力学極限導

出におけるエントロピー法、バラダン達の方法

論の紹介 

永幡幸生（大阪大学）勾配条件についてと拡

散係数の決まり方 

半田賢司（佐賀大学）T.Yau によるエントロピ

ー法 

 

吉田伸生（京都大学）Markov Chain から流

体力学極限の入り口まで 

2008.12.25 第 1回CRESTセミ

ナー 

東北大学理

学研究科数

学棟 

10 小谷真一（関西学院大学） 

1次元シュレディンガー作用素における無反

射性に関連する話題 

 

2008.12.26 キックオフシンポジ

ウム 

 

東北大学青

葉記念会館 

50 小谷真一（関西学院大学）アンダーソン局在

の数学的側面 

吉田伸生（京都大学）無限次元ランダム行列

で記述される粒子系の相転移 

赤間陽二（東北大学）準周期構造と数値積分

との関連について 

尾畑伸明（東北大学）量子確率解析からの展

望 

伊藤正寛（東北大学） 

New Metallic Carbon Crystal 

川添良幸（東北大学） 

ビリアル定理：3次元空間が決める物質構造

の根源 

2009.1.10-1

3 

第 2回CRESTセミ

ナー 

東北大学理

学研究科数

学棟 

10 秋山茂樹（新潟大学）自己誘導構造と Pisot

数 

 

大石亮子(KEK) 粉末構造解析のアルゴリズ

ムとその問題点について 

 

ベノワ（新潟大学）CNS タイリング 

 

2009.2.21-2

2 

第1回 MathMate

ミニワークショップ 

東北大学大

学院理学研

究科化学大

学院講義棟 

30 福村裕史（東北大学）二成分混合液体の相分

離ダイナミクス 

 

川勝年洋（東北大学）高分子混合系の粗視化

モデルの構築とシミュレーション 

 

Qui Tran-Cong-Miyata（京都工芸繊維大

学）反応性高分子混合系の相分離における

Modes Selectionの諸問題 

 

杉峰伸明（京都大学）イジング模型における大

偏差原理と相転移 
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高見誠一（東北大学）有機無機ナノハイブリッ

ド高熱伝導性材料 

2009.3.10,1

3 

第 3回CRESTセミ

ナー 

東北大学情

報科学研究

科棟中講義

室 

10 Michel Deza（北陸先端大、Ecole Normale 

Superieure）1) Geometry of the Structure 

of Viruses  

2) Space Fullerenes 

 

平成 21年度 

年月日 名称 場所 参加人数 概要 

2009.5.7 第 1回 CREST セ

ミナー 

東北大学理

学部合同棟 

10 

 

田上真（東北大学）「Geometry of Chemical 

Graphs」の解説１ 

2009.6.4 第 2回 CREST セ

ミナー 

東北大学情

報科学研究

科棟 

10 田上真（東北大学）「Geometry of Chemical 

Graphs」の解説２ 

2009.6.18 第 3回 CREST セ

ミナー 

東北大学情

報科学研究

科棟 

10 田上真（東北大学）「Geometry of Chemical 

Graphs」の解説３ 

2009.7.2 第 4回 CREST セ

ミナー 

東北大学情

報科学研究

科棟 

10 鈴木香奈子（東北大学） 

ある反応拡散系の解の存在とその挙動 

2009.7.23 第 5回 CREST セ

ミナー 

東北大学情

報科学研究

科棟 

10 杉峰伸明（京都大学） 

完全グラフ上のランダム・クラスターモデルに

ついての論文紹介 

2009.9.2-4 CREST 

レクチャー 

東北大学理

学研究科数

学棟 

10 吉田伸生（京都大学） 

線形確率成長模型：拡散/局在相転移 

2009.10. 7 計算材料学研究部

門セミナー  

  

 

東北大学金

属材料研究

所セミナー

室 

30 Liang Yunye（東北大学） 

全電子混合基底法第一原理シミュレーション

計算プログラムへの２体グリーン関数法電子伝

導計算を追加する方策について報告し、参加

者との議論を行った。 

2009.10.8 第 6回CRESTセミ

ナー 

東北大学情

報科学研究

科棟 

10 黒田紘敏（東北大学） 

非斉次項を持つ離散化された特異拡散方程

式の解の挙動 

2009.10.22 第 7回CRESTセミ

ナー 

東北大学情

報科学研究

科棟 

10 田上真（東北大学）「Geometry of Chemical 

Graphs」の解説４ 

2009.11.5 第 8回CRESTセミ

ナー 

東北大学情

報科学研究

科棟 

10 福永知則（北海道大学） 

語のトポロジーとその結び目理論周辺への応

用について 

2009.11.19 第 9回CRESTセミ

ナー 

東北大学情

報科学研究

科棟 

10 杉峰伸明（東北大学） 

境界に駆動力を持つ排他過程の流体力学極

限と大偏差原理の紹介 I 

2009.12.3 第 10回CRESTセ

ミナー 

東北大学情

報科学研究

科棟 

10 篠原雅史（鈴鹿工業高等専門学校） 

距離集合的観点から観た正多面体の配置の

美しさについて 

2009.12.15 第10回応用数学連 東北大学学 20 応用数学連携フォーラムとCRESTセミナーの
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携フォーラムワーク

ショップ 

際科学国際

高等研究セ

ンター大セ

ミナー室 

共催ワークショップ 

 

内藤久資（名古屋大学） 

結晶格子の視覚化と炭素結晶 

 

菊池弘明(北海道大学) 

単位球上における非線形シュレディンガー方

程式の定在波の安定性について 

2010.1.12-1

4 

Asian Consortium 

on Compuational 

Materials 

Science-Virtual 

Organization 

Meeting  

 

東北大学金

属材料研究

所講堂及び

ホテル松島

大観荘会議

室  

110 アジア地区の計算材料学研究集会。24件の

招待講演、22件の口頭発表、及び 57件のポ

スター発表があった。本チームからの報告も行

わる。 

2010.1.25-2

9 

国際研究集会 The 

1st CREST -SBM 

symposium 

"Random Media" 

仙台国際セ

ンター 

100 CREST数学領域からの支援を受けて開催。

24件の招待講演、30件の口頭発表、7件の

ポスター発表があった。 

2010.2.24-2

5 

 

 

CREST 

レクチャー 

東北大学情

報科学研究

科棟 

10 Mathieu Dutour-Sikiric  (Rudjer 

Boskovic Institute, Croatia) Space 

Fullerenes 

 

 

 

平成 22年度 

年月日 名称 場所 参加人数 概要 

2010.4.2 第11回CREST セ

ミナー 

東北大学情

報科学研究

科棟 

10 田上真（東北大学） 

「Geometry of Chemical Graphs」の解説５ 

2010.4.9 第12回CREST セ

ミナー 

東北大学情

報科学研究

科棟 

10 小田忠雄（東北大学） 

Finite graphs, crystal lattices and convex 

tilings 

2010.4.16 第13回CREST セ

ミナー 

東北大学情

報科学研究

科棟 

10 黒田紘敏（東北大学） 

細い領域におけるラプラシアンの振る舞いに

ついて 

2010.5.7 第14回CREST セ

ミナー 

東北大学情

報科学研究

科棟 

10 杉峰伸明(東北大学) 

境界に駆動力を持つ排他過程の流体力学極

限と大偏差原理の紹介 II 

2010.5.21 第15回CREST セ

ミナー 

東北大学情

報科学研究

科棟 

10 赤間陽二（東北大学） 

Pinwheel tilingのパターンによる照明と蛍光

顕微鏡の解像度の向上 

2010.6.4 第16回CREST セ

ミナー 

東北大学情

報科学研究

科棟 

10 杉峰伸明（東北大学） 

境界に駆動力を持つ排他過程の流体力学極

限と大偏差原理の紹介Ⅲ 

2010.6.18 第17回CREST セ

ミナー 

東北大学情

報科学研究

科棟 

10 大島伸行（北海道大学） 

Level-set および Phase flied アプローチに

よる予混合火炎のモデル化 
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2010.7.2 第 18回CRESTセ

ミナー 

東北大学情

報科学研究

科棟 

10 井ノ口順一（山形大学） 

差分幾何について 

2010.7.16 第 19回CRESTセ

ミナー 

東北大学情

報科学研究

科棟 

10 毛利哲夫（北海道大学） 

材料組織形成のマルチスケール計算 

2010.10.1 第 20回CRESTセ

ミナー 

東北大学理

学合同棟 

10 澤野嘉宏（京都大学） 

カールソンのフーリエ変換のL2-収束定理に関

して 

2010.10.8 第 21回CRESTセ

ミナー 

東北大学理

学合同棟 

10 田中亮吉（京都大学） 

Penner-Andersenによる「Fatgraph Models 

of Proteins」の解説 

2010.10.15 第 22回CRESTセ

ミナー 

東北大学理

学合同棟 

10 大塚岳（群馬大学） 

Allen-Cahn type equation for multiple or 

spiral steps and its singular limit 

2010.11.5-6 

 

CREST小谷チーム

「離散幾何学から提

案する新物質創成・

物性発現の解明」

中間報告会 

東北大学大

学院情報科

学研究科大

講義室 

 

30 Uzy Smilansky (海外アドバイザー)、砂田利

一(明治大学)の招待講演 2件とチームメンバ

ーによる研究発表 7件 

 

2010.11.19 第23回CREST セ

ミナー 

東北大学理

学合同棟 

10 山下登茂紀（北里大学） 

閉路が存在するための次数和条件 

2010.12.3 第24回CREST セ

ミナー 

東北大学理

学合同棟  

10 田上真（東北大学） 

universally optimal code の紹介 

2011.1.21 第25回CREST セ

ミナー 

（応用数学連携フォ

ーラム第 16回ワー

クショップとの共催） 

東北大学情

報科学研究

科棟 

30 Jack Koolen (Department of 

Mathematics, POSTECH）Phylogenetic 

Combinatorics 

樋口雄介（昭和大学）  

Spectral structure of the Laplacian on a 

covering graph  

2011.2.4 第26回 CRESTセ

ミナー 

 

 

東北大学理

学合同棟 

10 吉田伸生（京都大学） 

Stochastic Shear Thickening 

Fluids:Strong Convergence of the 

Galerkin Approximation and the Energy 

Equality.  

2011.2.11 研究集会 

Analysis on 

Graphs in Sendai 

2011 

 

東北大学理

学合同棟 

30 Tomoyuki Shirai (Kyushu University) 

Random  analytic functions and their 

zeros  

Akihiro Munemasa (Tohoku University) 

Accumulation points of the smallest 

eigenvalues of graphs  

Nobuaki Obata (Tohoku University) 

Asymptotic Spectral Analysis of Large 

Graphs: A Quantum Probabilistic 

Approach  

Fumihiko Nakano (Gakushuin 

University)  

Domino tilings with impurities  

Pavel Exner (Czech Academy of Sciences) 

Vertex approximations in quantum 
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graphs 

 

 

平成 23年度 

年月日 名称 場所 参加人数 概要 

2011.5.13 第 27回 CREST 

セミナー 

東北大学理

学研究科合

同棟 

10 児玉大樹 (東京大学 数理科学研究科) 

Fatgraphモデルによるタンパク質モデリング

の数理 

2011.5.20 第 28回 CREST 

セミナー 

東北大学理

学研究科合

同棟 

15 砂田利一 (明治大学理工学部) 

How to define “non-pathological”  

topological crystals 

 

2011.10.21 数学連携シーズ探

索ミニワークショッ

プ 

 

東北大学理

学研究科合

同棟 

15 黒田紘敏「周期的なハミルトニアンの状態密

度について」 

松江要「Topological characterization of 

spatiotemporal patterns」ほか若手による

10件の研究報告 

 

2011.11.10 第 29回 CREST

セミナー 

東北大学理

学研究科合

同棟 

15 橋本幸士（理化学研究所 仁科センター） 

「超弦理論で微分方程式を解く」 

「AdS/CFT 対応と素粒子論」 

2011.11.17-20 流体力学極限勉強

会 

 

信州春日温

泉かすが荘 

 

6 佐々田槇子（慶應大学）ノイズのある非調和

振動子鎖に対する中心極限定理の分散 

 

田中亮吉（京都大学）結晶格子上の格子気

体の流体力学極限-勾配系 

 

永幡幸生（新潟大学）2つの保存量を持つ格

子気体の流体力学極限 

2012.2.18-19 Mathematical 

approach to 

emerging topics 

in material 

science 2012  

 

東北大学

WPI-AIMR

本館２階セミ

ナー室 

70 Jean Bellissard教授 (Georgia Institute 

of Technology)ら 13人の講師を国内外から

招聘し、国際学会を行った 

 

平成 24年度 

年月日 名称 場所 参加人数 概要 

2012.4.26 

 

 

第 30回 CRESTセミ

ナー 

東北大学理

学研究科合

同棟 

20 小磯深幸教授（九州大学 IMI）を招聘し 

「平均曲率一定曲面の分岐と安定性およびそ

の一般化」について講演を行った概要 

2012.5.28 第 31回 CRESTセミ

ナー 

東北大学理

学研究科合

同棟 

15 河備浩司教授（岡山大学理学部）を招聘し

「三角格子上の非対称ランダムウォークの推

移確率の長時間漸近挙動」について講演を

行った 

2012.5.31 第 32回 CRESTセミ

ナー 

東北大学理

学研究科合

同棟 

15 田中太初准教授（東北大学情報科学研究科）

が「組み合わせ最適化へのアソシエーションス

キームの応用の発展」について講演を行った 
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2012.7.5 

 

 

 

第 33回 CRESTセミ

ナー 

東北大学理

学研究科合

同棟 

10 寺本央助教（北海道大学電子科学研究所、

大学院生命科学院）を招聘し「反変

Lyapunovベクトルとそれを用いた法反発的

不変面の構成」について講演を行った 

2012.7.13 第 34回 CRESTセミ

ナー 

東北大学理

学研究科合

同棟 

15 夫紀恵氏（東京大学大学院情報理工学系研

究科）を招聘し「平面的periodicグラフ上最短

路計算について」について講演を行った 

2012.7.26 第 35回 CRESTセミ

ナー 

東北大学理

学研究科合

同棟 

15 中野史彦教授（学習院大学）を招聘し

「Kenyon-Wilson理論とダイマーモデルへの

応用」について講演を行った 

2012.9.3-7 

 

 

 

Random Media II 東北大学

WPI-AIMR 

2Fセミナー

室 

70 G. Grimmett教授ら２５人の講師を国内外か

ら招聘し、国際学会を行った 

2012.10.25 第 36回 CRESTセミ

ナー 

東北大学理

学研究科合

同棟 

20 蔵本由紀名誉教授（京都大学）を招聘し「集

団同期現象」について講演を行った 

2012.12.13 第 37回 CRESTセミ

ナー 

東北大学理

学研究科合

同棟 

10 戸田昌利氏（東北大学）が「界面活性剤水溶

液の内部構造とレオロジー」について講演を

行った 

2013.1.31 第 38回 CRESTセミ

ナー 

東北大学

WPI-AIMR 

2Fセミナー

室 

15 松枝宏明准教授（仙台高等専門学校）を招聘

し「物性論・情報理論の立場から見たゲージ・

重力対応」について講演を行った 

2013.1.29 組合せ論セミナー

「Some extremal 

results with given 

degree sequences」 

 

東北大学情

報科学研究

科 

10 上海交通大学 Xiao-Dong Zhang教授を招

聘し招待公演を行った。 

2013.3.3 研究集会「ポテンシャ

ル論に現れる逆問題

と求積公式」 

東北大学情

報科学研究

科 

20 緒方准教授（電気通信大学）を招聘し招待公

演を行った他、小野寺有紹が概要を解説し、

平尾将剛が求積公式の解説を行った。 

 

平成 25年度 

年月日 名称 場所 参加人数 概要 

2013.4.19-21 The 6th Annual 

Meeting of the  

Asian Association 

for Algorithms and 

Computation 

(AAAC2013) 

松島 80 アルゴリズム・計算理論国際会議を主催した。 

2013.4.27 

2013.5.25 

2013.6.22 

2013.7.20 

放送大学「勉強会」 放送大学大

阪学習セン

ター 

20 

 

放送大学学生を対象に「確率論の発展」という

タイトルで講演 

2013.5.9 第 39回 CRESTセミ

ナー 

東北大学理

学研究科合

同棟 

15 田上真准教授（九州工業大学情報工学部）を

招聘し「調和指数の Spherical Design」につ

いて講演を行った。 
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2013.5.16 第 40回 CRESTセミ

ナー 

東北大学理

学研究科合

同棟 

20 寺田賢二郎氏（東北大学災害科学国際研究

所）を招聘し「均質化法に基づくマルチスケー

ル・マルチフィジックス解析」について講演を

行った。 

2013.5.27, 28, 

30 

CIMPA Research 

School of Graphs, 

Codes and Designs 

Ramkhamh

aeng 

University

Bangkok, 

Thailand 

60 

 

講師の一人として大学院生向けの連続講義

を行った。 

2013.6.28 第 41回 CRESTセミ

ナー 

東北大学理

学研究科合

同棟 

20 佐々田槙子助教（慶應義塾大学理工学部）を

招聘し「流体力学極限による非平衡統計力学

へのアプローチ」について講演を行った。 

2013.7.23-28 ACCMS7 スラナリ工科

大学 

250 アジア地区で開催される理論材料設計専門

家の国際会議。 

2013.7.25 第 42回 CRESTセミ

ナー 

東北大学理

学研究科合

同棟 

15 千葉逸人助教（九州大学数理学研究院）を招

聘し「一般化スペクトル理論とその結合振動子

系への応用」について講演を行った。 

2013.8.6 東北大学組合せ論セ

ミナー 

東北大学情

報科学研究

科 

20 筑波大学の田崎博之氏による公開講演会を

開催した。 

2013.8.9 離散数学とその応用

2013研究集会 

山形市保健

センター 

60 

 

入門講義の講師の一人として、「組合せデザ

インから得られる線形符号」というタイトルの講

義を行った。 

2013.8.8-9 第 20 回 高校生のた

めの「仙台数学セミナ

ー」 

東北大学理

学部数理科

学記念館(川

井ホール)お

よびホテル

ふじや 

15 意欲ある高校生に、大学で学ぶ現代数学の

一片を講義・セミナー・演習形式で提供する

のが目的。タイトルは「多面体から曲面へ」で、

オイラー数を中心に議論を行った。 

2013.8.19-23 

 

 

 

 

 

 

 

Geometry and 

Topology of Liquid 

Crystals and 

Related Ordered 

Materials,  

Niels Bohr 

Institute 

International PhD 

School 

The Niels 

Bohr 

Institute, 

Copenhage

n, Denmark 

26 

 

 

 

 

 

 

 

 

液晶や金属有機構造体およびメソポーラス材

料などの幾何学的構造に関する最先端研究

の紹介および知識交換のためのスクール 

2013.8.21-22 TOMBO20周年記念

講演会 

東北大学片

平キャンパス 

120 第一原理シミュレーション計算プログラム

TOMBO に関する講演および研究会を開催

した。 

2013.10.18 ラジオ出演 東北大学情

報科学研究

科 

4 放送大学のラジオ放送科目「コンピューティン

グ－原理とその展開－」における「8. 計算量」

を担当（森山園子先生） 

2013.11.7-9 アジア計算材料学コ

ンソーシアム仮想組

織国際会議 

東北大学及

びホテル松

島大観荘 

約 100 川添の主催するアジア地区の計算材料学研

究者集団が集合する年に１回の定期的集会。

（川添研究室） 

2013.11.27 CREST 小谷チーム

「離散幾何学から提

東北大学大

学院理学研

37 川添良幸（東北大学）「理論物理とは？-物理

数学と数学物理-」ほか１０名の研究報告 



 

 - ６９ - 

案する新物質創成・

物性発現の解明」報

告会 

究科・川井ホ

ール（数理科

学記念館） 

2013.11.30-20

13.12.1 

放送大学面接授業 大阪市 40 「行列とマルコフ連鎖」というタイトルで授業

（小谷眞一先生） 



 

 - ７０ - 

§７ 最後に 

 
数学分野では初めてのチーム型・課題解決型の研究であり、研究推進・チーム運営にあたっては

試行錯誤であった。5 年半の研究実施のなかで、数学にあった協働体制が徐々に形成された。申

請時の研究テーマに関しては、いずれも目標を達成し成果を論文・研究会などで発表した。数学

が提案した指針にそって、材料合成・装置開発を行うことも構想し、実験グループとともに定期的な

議論を繰り返し、材料合成・装置開発に挑み、種々の新たな手法が発見された。物性発現の解明

に関しては様々な新たな知見が得られたが、研究期間中には新物質創成にはいたらなかった。挑

戦的な課題であり、研究期間終了後も共同研究を継続して行く予定である。このように数学と実験

科学ががっしりと協力体制を組み、本気の議論を繰り返しこれまでと全く異なる視点や手法が産ま

れたのは、「数学を中心にすえた」領域があって初めて実現できた。本研究には、数学背景の若手

研究者が数多く参加した。実験研究者との協働研究は、従来の数学科・数学専攻では得られない

貴重な体験であった。それを通じて新しいタイプの人材が育成されたことは、大げさに言えば、日

本の科学技術研究を長期的に変えるものである。本チーム研究員の多くは研究職にキャリアアッ

プしたが、これは数学背景を持ち諸分野との連携に積極的な人材が強く求められていることの証

であろう。大変ではあったが、楽しい 5年半の研究であった。 

 


