


原子・分子からナノ構造をつくり、並べ、複合化する。

そして、単一の物質では成し得ない、革新的な機能を引き出す。

これを「ナノアーキテクトニクス」と呼ぶ。

　

物質を極小化すればするほど顕著になる、量子力学的な現象。

その高度な制御を目指す「ナノアーキテクトニクス材料研究センター（MANA）」は、

「ナノ材料」の探究によって、これまでの概念を超える技術のタネを創るのみならず、

「量子材料」の創製によって、量子技術の基盤を確かなものとする。

　

未来像の実現、そしてまだ想像すら及ばない、その先の未来へ。

MANAは、ナノから世界を拡げていく。

“極微”から想像の先へ
Cover Story

「高温高圧実験用のダイヤモンドアンビル」
ダイヤモンドの圧子（アンビル）を
対向させて試料を挟み、両側から
荷重をかける。すると、地球深部
にも迫る超高圧を発生させること
ができる。レーザー光やX線を透
過するため、超高圧下での加熱や
結晶構造解析、特性評価が可能
だ。表紙写真のアンビルにおいて
特筆すべきは、下側のアンビルの先端付近に、電気抵
抗測定用の電極がパターニングされている点だ（左写
真①は上から見たところ）。松本凌は、ダイヤモンドア
ンビルの先端に、ホウ素を高濃度に添加したダイヤモ
ンドの回路を形成する技術を確立。超伝導材料をは
じめとした物質探索に活用している（P.10参照）。ちな
みに、この黄みがかったダイヤモンドは、共同研究者の
愛媛大学・入舩徹男教授から提供を受けた“世界一硬
い物質”「ヒメダイヤ」だ。通常のダイヤモンドよりも
高い圧力の印加に耐える。

Data：ナノアーキテクトニクス材料研究センター（MANA） 

センター長：谷口 尚 定年制研究職員　84 名

量子材料分野

半導体ナノ構造物質グループ

フロンティア超伝導材料グループ

量子物質創製グループ

量子デバイス工学グループ

2 次元系量子材料グループ

表面量子相物質グループ

量子物質特性グループ

量子特性モデリンググループ

第一原理量子物性グループ

トポロジカル量子物性理論グループ

ナノ光制御グループ

超薄膜エレクトロニクスグループ

量子ビット材料グループ

イオニクスデバイスグループ

ナノ材料分野

熱エネルギー変換材料グループ

ソフト化学グループ

機能性ナノマテリアルグループ

層状ナノ化学グループ

フロンティア分子グループ

光機能分子材料グループ

超分子グループ

ナノ粒子グループ

超高圧構造制御グループ

電子活性材料チーム

光学ナノ構造チーム

Takashi Taniguchi

回路を形成したダイヤモンドアンビルを上か
ら見たところ。① 電気抵抗測定用の電極を
パターニングした「ヒメダイヤ」（上に解説）。
② ブリリアントカットが施されたダイヤモン
ドは単結晶（③④も同様）。電極のほか、加

熱用のヒーターと温度計をパターニングしている（P.10
に模式図）。先端平面の直径はわずか0.3mmで、約
100万気圧の印加が可能。③ 紫色のダイヤモンドは、
量子センサへの応用が期待されている「NVセンタ」を
含有している。東京工業大学の荒井慧悟准教授と進
めている超高圧下での量子センシングに向け、ホウ素
濃度や形状を変えたダイヤモンド電極を形成した試作
段階のもの。④ 平面型のダイヤモンドは、形成した電
極により初めて電気抵抗測定に成功した初期型。その
後、①② の円錐型への回路形成に成功した。
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Key Projects
ナノアーキテクトニクス材料研究センターが推進するプロジェクトをご紹介。

シリコン基板表面に成長したインジウム原子層の走査トンネル顕微鏡像 液滴を撥水性の粉末で被覆しカプセル化した「リキッドマーブル」

　物質をナノスケールまで突き詰めていくと、量子力学の法則に

支配された特異な現象が立ち現れる。そうした量子現象を積極的

に利用する「量子材料」の創出は、NIMSが重点的に取り組むテー

マの１つだ。MANAはその中心的な役割を担う。超伝導物質や強

相関物質、低次元物質などを対象に、ナノテクノロジーにより界面

を緻密に制御することで、未知の量子現象の発見と、新物質の創

製に挑む。また、異種ナノ材料の接合や融合により新たな機能の

創出をねらうほか、極低温下での量子現象探索をはじめとした先

端評価技術を高度化していく。また、理論や数値シミュレーション

を組み合わせることにより、量子状態の源である電子や光子、スピ

ンなどのふるまいをつぶさに描き出し、物質の構造との関係を解

き明かしていく。

　量子材料のプロジェクト（左ページ #1参照）では量子技術の基

礎基盤研究に収れんするのに対し、本プロジェクトではより広範

な機能性ナノ材料を対象に「ナノアーキテクトニクス」を実践してい

く。ナノ構造のサイズや形状、積み重ね方――これらのほんのわず

かな違いからダイナミックな物性の変化が生まれる極微の世界。

自在なマテリアルデザインを可能にし、新奇機能を引き出すため

に、ナノ構造の作製技術・制御技術の高度化を推し進める。ケミカ

ル合成技術を駆使したナノメッシュや超分子、鉄オリゴマーなどの

構造化・集積化から、超高圧印加による物質の構造制御まで、その

ターゲットやアプローチは実に多彩。ナノ空間や界面などの精緻

な制御で、独創的な物質の創製に挑む。

量子イノベーションの原動力を生み出す

物質創製と物性理論

　量子材料の創出を目指す本プロジェクトの中では、量子デバイ

ス応用に主眼を置いた研究開発も推進中だ。たとえば、量子コン

ピュータの情報処理や量子暗号通信の光子発振を担う「量子ドッ

ト」、従来のエレクトロニクスデバイスを凌駕する性能をもたらす

「薄膜トランジスタ」はその一例だ。

　さらには、物質中のイオン輸送現象を利用した脳型情報処理用

の素子など、革新的な量子デバイスの実現に向けた萌芽的な課題

にも取り組むほか、それらのデバイス化を実現するための高度微

細加工技術の高度化を進める。日本の国家政策である「量子技術

イノベーション戦略」の礎を築くにとどまらず、既存の概念を打ち

破り新たな価値を創造していく。

量子デバイス応用に向けた礎を築く

量子機能の実現 　ナノ材料の機能は、電子状態や光子の波動、フォノンの伝搬と

いった現象が司る。それらを操ることで、熱電変換材料やセンサ、

触媒材料、光電変換材料といった各種材料の高性能化や、機能の

大幅な増強を実現していく。そのために、理論・シミュレーション・

データ科学を導入し戦略的な研究開発を進めるほか、最先端の評

価機器の開発とその場解析を実施。新奇機能の探索も進める。さ

らには、構造デザイン分野（左上参照）との融合、すなわち新たな

物質を機能発現の戦略に積極的に取り込み、異種材料・異種機能

の相乗効果を狙う、新融合領域を創出する。ゲームチェンジング

な物質・デバイスの開発へとつなげ、幅広い技術分野の発展と社

会課題の解決に貢献していく。

材料機能の増強と革新的な機能の創出へ

機能デザイン

ナノ構造の設計と制御による物質創製

構造デザイン

Project leader

深田 直樹
Naoki Fukata

Project leader

森 孝雄
Takao Mori

ゲート絶縁体にh-BN薄膜を用いて高移動度化を実現した「ダイヤモンドトランジスタ」

世界最高の陰イオン伝導度を示すナノシートを用いた、イオン輸送デバイス（中央の三角形が開発材）

RESEARCH4 … P.11参照

RESEARCH5 … P.14参照

RESEARCH1 … P.6参照

RESEARCH2 … P.9参照

RESEARCH3 … P.10参照

RESEARCH6 … P.15参照

#1 量子アーキテクトニクスによる
新機能創出のための基礎基盤研究

#2 ナノアーキテクトニクスを基軸とする
新機能材料創製
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2018年に発表された
驚きの発見

　2004年に発見されたグラフェンは、炭素
原子がハチの巣状に並んだシート状の物
質だ。厚さは炭素原子1個分しかない。強
度と柔軟性を兼ね備え、電気と熱の伝導性
にも優れることから、さまざまな応用研究が
進められている。グラフェンのような、厚さ1
ナノメートル以下、原子数個分程度の厚さ
しかない「2次元物質」が今、多くの科学者
の好奇心を掻き立てている。
　その１人、2次元物質をはじめとした低
次元物質のサイエンスを探究し続けている
北浦は、こう振り返る。
  「2018年に、マサチューセッツ工科大学と
ハーバード大学の研究グループがアメリカ
物理学会（APS）でセンセーショナルな研究

成果を発表しました。私はたまたま会場で
その発表を聞いていたのですが、驚くべき
内容で、以来私もその研究にすっかり魅了
されてしまったのです」
　その発表とは、2枚のグラフェンの角度を
ずらして積層し「モアレ超格子（図１）」と呼
ばれる構造をつくると、１枚のグラフェンと
はまったく異なる性質を示す、という内容
だった。モアレとは、周期的な構造のずれ
によって発生する干渉模様のこと。ずらす
角度をわずかに変えるだけで、電子状態が
ガラリと変わり、超伝導を発現するなど、面
白い物性が見えてくるというのだ。
  「この特性は、グラフェンに限ったものでは
ありません。原子が周期的に並ぶ物質を２
枚重ねてちょっとずらせばモアレは生じ、通
常の物質には見られない量子力学的性質
が現れます。それを利用した新たな技術、

すなわち量子技術を生み出す、というの
が、現在私たちが注目しているテーマです」

（北浦）

２次元物質の重なりで生まれる
「人工原子」とは

　現在、北浦が率いる「2次元系量子材料

原子１個から数個分の厚みしかない「低次元物質」は、通常の物質には見られない稀有な量子力学的特性が現れる。
北浦良は、その構造と物性をデザインし、新たな動作原理で駆動するデバイスの開発につなげたいと考え、研究を推
進している。

顕微分光計測システムを使い、MOCVD装置で作製し
たTMDのモアレ超格子にレーザーを照射し、発光特
性を調べている様子。左は学生の浦野裕斗。NIMS-
北海道大学連携大学院において教授も務める北浦の
グループには、現在6名の学生が在籍している。

原子レベルの薄膜を舞台とした
量子というサイエンス

RESEARCH 1

北浦 良
Ryo Kitaura

2次元系量子材料グループ
グループリーダー

グループ」は、「遷移金属ダイカルコゲナイド
（TMD）」という2次元物質のモアレ超格子
構造に着目しているという。これは、遷移
金属原子でできた層をカルコゲン原子層で
はさんだような構造をもつ物質だ。グラフェ
ンとは異なり、単層でも半導体の性質を示
すことから、圧倒的に小型なデバイスの創
製につながる物質として、近年、盛んに研
究が行われている。
  「２次元物質のモアレ模様を遠くから見る
と、大きなパターン（長周期構造）が並んで
います。面白いことに、この大きなパターン
に対応して、数十という原子の集まりがあた
かも１つの原子かのようにふるまいます。こ
れは『人工原子』と呼ばれていて、さまざま
な物性を生む土壌になります。たとえば、人
工原子に電子と正孔のペアを閉じ込めるこ
とで（量子閉じ込め）単一の光子を発生さ

せられることが確認されており、それを利用
すれば、量子暗号通信における情報の担い
手、光子を発信する『量子光源』にもなり得
ると期待しています」（北浦）
　量子光源といえば、2023年、3人のアメ
リカ人科学者にノーベル化学賞が授与さ
れた「量子ドット」が記憶に新しい。量子ドッ
トとは、ナノメートルサイズの半導体の微粒
子のことだ。半導体の粒子のサイズが小さ
くなるにつれて、電子の波が存在できる範
囲が制限される。その結果、量子力学的な
効果により、微粒子が発光・吸収する光の
色が微粒子のサイズに依存して変化するの
だ（P.11に関連研究）。
　それと同様に、モアレ超格子の人工原子
に閉じ込めた電子の波を制御し、新たな量
子光源として利用しようというわけだ。

高度な薄膜製造技術で
思い通りのナノ構造を実現する

　とはいえ、思い描いた通りに原子を並
べ、ナノ構造をつくるには、極めて高度な技
術を要する。原子１つ１つの相互作用を利
用し、機能として昇華しようというのだから、
欠陥のない高品質な結晶が不可欠だ。
　これまで北浦は、「分子線エピタキシー
法」や「有機金属化学気相成長（MOCVD）
法」と呼ばれる薄膜製造技術の高度化を
進めてきた。これらは主に、TMDをはじめ
とした化合物半導体の作製で使われる手
法だ。
　MOCVD装置（写真）は、原料として有機
金属やガスを供給しながら成膜を行う仕組
みであり、特にTMDの成膜に適している。
北浦はこの装置に対し、扱うことができる

RESEARCH 1

図1  モアレ超格子の模式図
周期構造を持つ2枚の低次元物質を積層することで
現れる干渉模様。

量
子
材
料

MOCVD装置を操作するNIMS-北海道連携大学院の学生、張 楓（左）と奥田純平（右）。写真左側が反応炉。

図２  MOCVD装置の模式図
原料の金属（タングステン（W）やモリブデン（Mo）など）を含んだ液体状の有機金属化合物を、アルゴンガ
スを送り込むことによってガス化し、蒸気圧を高めた状態で反応炉に供給する。ガスは、基板の真上にある
シャワーヘッドから供給される。基板上で分解・化学反応が進み、結晶が成長する仕組み。
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大規模第一原理計算プログラム
「CONQUEST」の進化

　量子力学に基づき、原子や電子の間で生
じる相互作用を求める第一原理計算は、超
高温や超高圧といった実験が容易でない条
件であっても物質の構造や電子状態を高精
度に再現できる。しかし、最大の課題は、原
子の数が増えるほど、計算量が膨大になる
ことだ。扱う原子の数を10個から100個に増
やすだけで、計算量は原子の数の3乗程度、
つまり約1000倍に膨れ上がってしまうのだ。
どのように計算量を抑え、扱える原子の数を
増やすか。計算科学者が抱える課題を乗り越
えるために、NIMSと英・ロンドン大学、仏・ボ
ルドー大学が共同開発しているのが大規模第
一原理計算プログラム「CONQUEST」だ。こ
のプログラムに導入されている「オーダー N
法」では、通常の第一原理計算と比べ、計算
量を約100分の１にまで抑えることができる。
開発者の1人に名を連ねる中田はこう語る。
  「CONQUESTは2020年にリリースし、その後
もバージョンアップを重ねています。最近で
は、私たちが開発した『マルチサイト法』の導入
により、材料の適用範囲が各段に広がりまし
た」
　特筆すべきは、「マルチサイト法」の導入に
より、従来は大規模化が困難だった金属やバ
ンドギャップのない物質についても大規模第

一原理計算が可能になったことだ。絶縁体・
半導体・金属といった種類を問わず、原子数千
個レベルの大規模第一原理計算を高精度か
つ手軽に行うことが可能になったのである。

金属ナノ粒子触媒の
詳細な解析に成功

　中田らは、自らもCONQUESTを使い、各種
材料の数値計算を実行している。その一例が

「金属ナノ粒子触媒」だ。これは、金属酸化物
（担体）の表面に、金属ナノ粒子を固定化した

物質で、水素の生成など、さまざまな反応に用
いられている。ナノ粒子のサイズや、担体とナ
ノ粒子との相互作用により、触媒活性が大きく
変化する。
  「特に、触媒反応の場合、電子の移動がその
活性を大きく左右するため、材料の開発指針
を得る上で第一原理計算は有効です。マルチ
サイト法の導入により、実用材料と同程度のサ
イズでの計算が実現したのです」（中田）
　中田は今回、直径2nmの金（Au）ナノ粒子を
酸化マグネシウム（MgO）担体に乗せた材料に
ついて、Auナノ粒子のサイズや形状を変化さ
せた場合の構造と電子状態を、マルチサイト法
を用いて求めた（図）。その結果、Auナノ粒子
と担体との相互作用により双方に構造変化が
生じることや、Auナノ粒子のサイズや形状が電
子状態に及ぼす影響も明らかになったという。

  「とはいえ、大規模第一原理計算によって得
られる結果は複雑で、材料の特性向上に寄
与する因子の抽出は容易ではありません。今
後、それを効率的に抽出できるよう、機械学習
を取り入れるなど、さらに研究を発展させてい
きたいと考えています」（中田）

Ayako
N

akata

原子スケールでの物質の構造や電子状態を高精度に再現できる「第一原理計算」。中田彩子ら
は、原子の数に応じて膨れ上がる計算量を抑えながら、より幅広い材料に適用可能な計算手法の
開発に成功。実際にナノ材料への適用も進めている。
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中田 彩子
第一原理量子物性グループ

主幹研究員
大規模かつ高精度な計算を実現！
第一原理計算でナノ材料に迫る

未来の
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About MANA

MANAサテライトネットワーク  

　拠点の国際化を実現するための取り組みのひとつが「MANサテライ
ト」の設置です。MANAは、世界的に著名な研究者をサテライト主任研
究者（PI）として招聘し、各研究機関にMANAの研究を推進するサテライ
トを設置することでグローバルな研究活動の礎を築き上げることに成
功しています。サテライトは、MANAの若手研究者の修行の場としても
機能しており、サテライトPIは彼らのメンターの役割も果たしています。

　MANAは、2007年に文部科学省の事業として開始された
「世界トップレベル研究拠点プログラム（WPI）」の支援を受

けて、NIMSの中に設置された国際研究センターです。
　2016年度をもってプログラムによる10年間の拠点支援期
間を終了し、2017年より世界トップレベルに到達した「WPI
アカデミー」拠点として、世界をリードするナノテクノロジー
材料拠点として躍進しています。

クイーンズランド
工科大学 クイーンズランド大学フランス国立

科学研究センター ストラスブール大学ユニバーシティー
カレッジロンドン ペンシルベニア大学

大規模計算と
その実験的検証

分子ゲート理論と
実証 ファジーナノ集積 高分解能電子顕微鏡法・

ナノチューブ ナノスケール化学 無機全合成化学
導電性多孔体

元素種を増やす、成膜中のモニタリングを
可能にすることで制御性を高めるなど、さ
まざまな改良を施してきた。それにより、厚
さを原子レベルで精密に制御した、高品質
なTMDの作製に成功している。
  「現在、これを発展させ、MOCVD装置を
用いて2次元物質同士を接合させたり、接
合させたものをさらに積層したりと、新た
なモアレ超格子の形成を進めています（図
3）。実際にこれまでの研究では、独自に発
展させたMOCVD装置を使い、単層の二

硫化モリブデン（MoS2）と二硫化タングステ
ン（WS2）を接合し、原子レベルで平坦な界
面を得ることに成功しています。さらには、
それら接合構造の積層にも成功していて、
積層体の人工原子において量子閉じ込め
効果が生じることや、新たな光学応答が現
れることを、第一原理計算や顕微分光計測
システム（P.6写真）を活用して確認しまし
た。今後はより一層、接合・積層の精度を
向上させて人工原子の配列をデザインし、
そこで生じる量子力学的な現象を利用し

て、革新的な量子デバイスにつなげていき
たいと思っています。NIMSには最先端の
微細加工装置が揃っていますから、それら
を活用してナノスケールの超微細な配線に
も挑戦していく計画です。我々にしかでき
ない技術を使って、こんな可能性があるん
だというのを1つでも多く残したい。そのた
めに、無限の可能性を秘める低次元物質の
基礎研究と応用研究の両面を推し進めて
いきます」と北浦は力強く語る。

RESEARCH 2

スーパーコンピュータ「材料数値シミュレータ」

図 金属ナノ粒子触媒のシミュレーション図
直径1nmおよび 2nmサイズのAuナノ粒子をさまざまな形状に
切り出し、MgO 担体に吸着させた状態での安定構造、電子状
態計算を行った。図は、2nmのAuナノ粒子にO2分子（赤丸）が
吸着している場合について計算したもの。

図3 低次元状態（人工原子）の埋め込みに基づく物質・機能のデザイン
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ゼロ次元物質
「量子ドット」

　半導体結晶をうんと小さく、ナノサイズの
微粒子にすると、光を放ちはじめる――。
そんなユニークな性質を示す半導体微粒
子を「量子ドット」という。ナノサイズの“点”
であることから、ゼロ次元物質とも呼ばれ
ている。
　一般に、物質が決まると発光色は一義的
に決まってしまう。一方、量子ドットはサイズ
を変えるだけで、発光波長や光吸収波長が
さまざまに変化する。これは「量子閉じ込
め効果」と呼ばれる現象によるものだ。しか
も色の純度が高く、発光効率に優れるとい
う特長から、すでにディスプレイなどに応用
されている。
　しかし、既存の製品中の量子ドットには、
カドミウム（Cd）や鉛（Pb）など、毒性の高

い元素が含まれる。そこで白幡らは、毒性
の低い元素を使って高い発光効率 / 吸光
度を持つ量子ドットをつくり出すとともに、
再現可能な色域の拡張に挑んでいる。ま
た、デバイスのプロトタイプの作製も推進
中だ。

環境と生体に
やさしい材料を目指して

　1990年頃に、シリコン（Si）結晶を微粒子
化すると、暗赤色の光を放つことが発見さ
れた。発光するシリコンの発見によって、従
来の電子回路に比べて高速処理が可能な
技術として期待を集めるシリコンフォトニク
ス向けの光源が実現できるのではないか
という、大きな期待が生まれた。また、シリ
コンは地球上に豊富で、環境や生体にとっ
て無毒なため、たとえばバイオ分野など、

量子ドットの応用範囲を拡げる存在として
も期待されている。しかしながら当時、そ
の発光効率は数パーセントと小さく、実用
化にはほど遠いものだった。以降、「シリコ
ン量子ドット」は半導体研究における一大ト
ピックとなり、白幡らも発光効率の向上に取
り組んできたという。
　その中で白幡が注力したのは、発光効
率を低下させている「欠陥」を特定すること
だった。さまざまな解析技術を駆使し、量
子ドット表面が、原子の規則的な配列を持
たない非晶質膜に覆われていることを明
らかにした。そして、その非晶質構造中に
ある、共有結合の相手を失った未結合手こ
そ、欠陥として発光効率を低下させている
とにらんだ白幡は、欠陥に他の分子やイオ
ン（リガンド）を結合させることにより、シリ
コン量子ドットを安定化させようと考えた。 
白幡はこう振り返る。

直径わずか数ナノメートルの微粒子「量子ドット」。ごく微小な空間に閉じ込められた電子のふるまいにより、特異な光学
特性を示す。白幡直人らは、量子ドットそのものや、その表面を修飾した「ハイブリッドナノ粒子」の研究開発において多数
の実績を挙げてきた。そして今、光電子工学からバイオまで、幅広い分野への応用を目指している。

精密合成技術で拓く
「ナノ粒子」が輝く未来

RESEARCH 4

白幡 直人 
Naoto Shirahata

ナノ粒子グループ
グループリーダー

松本 凌
フロンティア超伝導材料グループ 

研究員
ダイヤモンドに回路を描き
高圧高温の世界で材料を探索する！

高温高圧実験装置の課題

  「物質にかける温度と圧力を変えると、結晶構
造が変化します。これは、結晶構造の異なる物
質を新たに合成するのと似ています。高温高
圧実験は、新材料を効率良く探索できる有力
な手段なのです」
　こう語るのは、超伝導体の探索を主目的とし
て、高温高圧実験装置の開発に取り組んでい
る松本だ。
　数十万気圧を超える高温高圧実験では、一
般的に「ダイヤモンドアンビルセル（DAC）」と呼
ばれる装置が使われる。対向する２つのダイヤ
モンドの間に試料を挟み、両側から圧力をかけ
るのだ。透明なダイヤモンド越しにレーザーを
照射すれば試料を加熱でき、高温高圧合成が
可能となる。また、X線を照射して結晶構造を
解析したり、電極を設置して電気抵抗を測定し
たりと、超高圧下での観察に活用されてきた。
  「しかし、従来の装置では、温度の精密な制御
には多くの制約がありました。また、より高い
圧力を発生させるためには、ダイヤモンド同士
の接触面を小さくする必要がありますが、それ
に伴って極小化する試料に物性測定用の電極
を取り付けるのは至難の業でした。そこで私
は、ダイヤモンドアンビルの表面に電極やヒー
ター、温度計といった回路を直接形成すること
にしました」（松本）

唯一無二のダイヤモンドアンビル

　回路に選んだ物質は、ホウ素を高濃度で添
加した「ホウ素ドープダイヤモンド（BDD）」だ。 
BDDは、ホウ素の濃度を高めるほど電気伝
導度が高まり、低温下では超伝導体となるユ
ニークな物質で、NIMSにはその物性や成膜方
法に関する知見の蓄積があった。
　松本はそれを活かし、ダイヤモンドアンビル
の表面に「電子線リソグラフィ」で回路の形状
をしたマスクをパターニングした後、「化学気
相成長（CVD）法」でBDDの薄膜を成長させる
手法を確立。温度の精密な制御と高精度な測
定を可能にした（図）。
  「とはいえ、円錐型のダイヤモンドの表面にそ
れらを施すのは困難の連続でした」と松本は振
り返る。ダイヤモンドの先端から側面まで、均
一に成膜するために、CVD装置のパラメータを
幾度も変え、条件を洗い出した。また、ダイヤ
モンドは熱伝導率が高く、加熱しても熱が逃げ
てしまうため、測定部の周辺に用いる材料も
選定を重ねた。多くの研究者や学生の協力の
もとに完成したDACは、約4年に及ぶ試行錯誤
の結晶だ。実際に、松本は開発したDACを使
い、超伝導体の探索を進めている。
  「第一原理計算により新規の超伝導体が数多
く予測されていますが、中には高温高圧下でし
か合成できないため手つかずのものがいくつ
もあります。私はその１つ、『硫化スズ（Sn3S4）』

を合成し、超伝導特性と結晶構造との関係を
明らかにしました。このセルは、予測を迅速に
検証する上で大きな戦力になります」（松本）
　超伝導という現象が発見されてから100年
余り。いまだに超伝導体を使った身近な製品
は実現していない。画期的な超伝導体を見つ
け出し、いつか製品化を果たしたいというの
が、研究者としての松本の夢だ。独自のセル
を携え、挑戦の一歩を踏み出した。

地球深部のような数十万気圧を超える超高圧を生み出し、そのもとで物質の合成や、物性測定を
行うことができるまでに発展を遂げてきた高温高圧実験。松本 凌 は、超高圧下での測定や試料の
温度調整を容易にする新しい装置をつくり出し、新材料の効率的な探索を進めている。
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図  ホウ素ドープダイヤモンドで描いた回路の例
合成時に試料を加熱するためのヒーターと、その温度を調整
するための温度計も備える。アンビルも回路もダイヤモンド製
のため、耐久性が極めて高く、繰り返し使用可能だ。先端平面
の直径はわずか0.3mm（実物はP.2-3参照）。
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セルの上蓋にダイヤモ
ンドアンビルを接着剤で
固定。セル内にもう１つ
のダイヤモンドと試料を
セットしたら蓋を閉め、
加圧器にかける。

コロイド状ナノ粒子の合成に広く適用されている「ホットインジェクション法」と呼ばれる方法で量子ドットを作製している様子。
量子ドットの原料となる有機金属を高温の溶媒へと急速に投入。加熱時間によって粒子サイズの調整が可能。

ダイヤモンドダイヤモンド
ヒーターヒーター
（合成用（合成用

ダイヤモンドダイヤモンド
温度計温度計
（温調用）（温調用）

試料 ガスケット

ダイヤモンド電極ダイヤモンド電極
（電気抵抗測定）（電気抵抗測定）

ダイヤモンドアンビル
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  「解決策となったのが、シリコン表面を有
機分子で修飾処理するという方法です。有
機分子がシリコン表面を終端する役割を担
うことで、非晶質膜の形成を抑制できるこ
とを見出したのです。一方で、有機分子と
結合しないシリコン最表面層のみを酸化さ
せることで、シリコン結晶内に電子やホー
ルといった光励起キャリアを閉じ込めるこ
とができました。2010年には、シリコン量子
ドットの発光効率を60％まで引き上げるこ
とに成功しました。これら量子ドットを発光
ダイオード（LED）の活性層に用いた電流
注入型素子の波長領域は、従来の700 ～
800nmという限られた領域から、590 ～
1000nmまで広がりました」
　このように、有機物と無機物を精密に組
み合わせることで発光効率などの機能を
非線形的に増強させた量子ドットのことを、
白幡は「ハイブリッドナノ粒子」と呼んでい
る。以降、そのコアである量子ドットと、それ
をハイブリッド化するための処理方法の開
発、これが白幡らの研究の中心となった。

シリコン量子ドットの
発光色を拡張

　量子ドットそのものに関する成果として
は、2020年に発表した、シリコン量子ドット
の発光色の拡張が挙げられる。
  「シリコンのような、本来は発光特性を持
たない間接遷移型半導体がナノサイズ化
によって強発光体へと変化を遂げる、とい
う科学的なインパクトに加え、有害物質の
規制を背景に、世界中でシリコン量子ドット
の研究が進みました。そうした中、2014年
頃に『理論上、シリコン量子ドットのサイズ制
御によって変調可能な発光色は、590 ～
1050nmに相当するオレンジ色、赤色およ
び近赤外が限界で、それよりも短波長域を
実現することはできない』という論文が発
表されました。しかし、私はその内容に大き
な疑問をもちました」（白幡）
　赤色を発するシリコン量子ドットの直径
は約2nm。白幡らは、それよりもサイズの小
さい量子ドットの合成に挑み、直径1.1 ～
2 nmの間で６サイズをつくり分けることで、 

サイズに依存して緑色、緑黄色、黄色の光
を放射する新しい量子ドットの開発に成功。
ライブラリーを拡充した（写真）。
　今やシリコン量子ドットは、近赤外光～可
視光～近紫外光という幅広い発光領域を
再現するに至り、実用化に向け、キャリア移
動度の増大と長期間安定して発光させる
手法の開発へとステージが移行している。

III-V族半導体量子ドットの
高品質化を導いた

「コヒーレントコアシェル構造」

　また2022年には、Ⅲ-Ⅴ族半導体の一種
であるリン化インジウム（InP）を使った量子
ドットの高品質化を実現している。
　Ⅲ-Ⅴ族半導体は光励起キャリアの移動
度が高いことから、受光素子の活性層に適
しているが、Ⅲ-Ⅴ族半導体を量子ドット化
すると表面に欠陥が生成され、キャリアの
捕捉源として働いてしまうため光電流とし
て取り出せず、デバイス化には至っていな
かった。

ナノ粒子を4.2ケルビン（－269℃）
まで冷却することで、外部の熱エネ
ルギーから受ける影響を最小限に
抑えた状態で光学特性が測定でき
る装置。
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　この問題を解決するために、白幡らは「コ
ヒーレントコアシェル」と称した新しいナノ構
造を発表した。これは、あたかも卵のよう
に、コア（核）結晶をシェル（殻）結晶で覆っ
た構造のこと（図）。コアとシェルは互いに
異種半導体であるにも関わらず、同一の格
子定数を取るように、互いの結晶格子が相
対的に膨張・収縮して疑似単結晶化した構
造を形成する。
　白幡らは、コアにリン化インジウム量子ドッ
トを、シェルに硫化亜鉛を用いたハイブリッ
ドナノ粒子をフォトダイオードの活性層に用
いて、外部電極へ光電流として取り出すこ
とに成功した。これは、コア結晶中に生成
した光励起キャリアがコアシェル構造全体
に存在できるためである。
  「リン化インジウムの方が硫化亜鉛よりも
格子定数が大きく、その差は7％もありま
す。そのため、ただ単に硫化亜鉛で覆うだ
けでは界面に欠陥が数多く発生してしま
います。そうした中、コンピュータシミュレー
ションによって、『硫化亜鉛の厚さを3原子
程度にすれば、界面で格子定数の整合が

起こり、欠陥のない構造ができる』というこ
とを確認していました。そのとおりに、硫化
亜鉛を3原子程度の厚さにしてきれいに覆
う合成プロセスを開発し、その課題を解決
したのです」（白幡）
　この技術の確立により、ほかのⅢ-Ⅴ族系
など、量子ドットに利用可能な半導体の選
択肢が広がった。

ナノバイオへの応用に注力

　自身の強みについて「ナノ結晶の精密合
成技術にある」と語る白幡。今後、独自に
開発してきた量子ドットの応用にも注力し
ていく。
  「量子ドットに光を当てたとき、電気に変
換したいのか、熱を出したいのか、あるい
は電気から熱に変換したいのか……目的
とする機能によって、コアとなる量子ドット
の表面修飾法は異なります。あらゆる合成
手法の知見を蓄積してきた今、社会に貢
献できる材料を世に送り出したいと思って
います」（白幡）

　見据えている応用先は、LEDや光検出
器などの光エレクトロニクス素子に加え、光
を熱に変換する光熱変換素子、さらには、
がんセラノスティクス素子など多岐にわた
る。たとえば、ドラッグデリバリーシステムと
組み合わせたがんワクチンなどの用途を念
頭に、ハイブリッドナノ粒子の最適化に挑ん
でいる最中だ。
  「資源性に富み、環境にも人体にもやさし
い材料という特長を生かして、ぜひナノバイ
オへの応用を実現していきたいですね」と
白幡は語る。

図  コヒーレントコアシェル構造の模式図

シェル結晶

コア結晶

粒子サイズを変えてつくり分けた量子ドットの発光。実は、左６色と右３色とでは詳細な発光メカニズムが異
なる。基本的な発光メカニズムは同じで、価電子帯の電子が光によって励起され、いったん伝導体に遷移し
たあと、再び価電子帯に戻ってホール（正孔）と再結合したときに、光を放つ仕組みだ。左６色は、価電子帯
の上端に位置するホールと、伝導帯の底に位置する電子が結合する「バンド端発光」によるもの。右３色は、
ハイブリッド化によって、励起された電子の再結合先を変えるようにナノ構造を制御したことで起こる「界面
発光」によるもの。いずれも、粒子サイズによって発光色は変化する。
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熱電材料のつまずき

　200年以上前に、物質の温度差が電圧に直
接変換される現象「ゼーベック効果」が発見さ
れて以来、熱電材料の研究開発が世界中で進
められてきた。しかし、いまだ一般に広く普及
するまでには至っていない。
　電気と比べて、熱の制御は圧倒的に難しい。
熱を余すことなく電気に変えるためには、物質
の熱伝導率を下げる一方で、電気伝導率を高
める必要がある。しかし、物質の多くは、電気
伝導率を高めると熱伝導率までも高まってし
まうのだ。
　それでも研究者たちの努力により、ビスマ
ス・テルル系（Bi-Te系）や鉛・テルル系（Pb-Te
系）といった熱電材料が開発されてきた。特に
Bi-Te系の材料は、室温付近における最高性能
の記録を守り続けて50年以上が経つ。しかし、
Teには人体にとって毒性がある上、希少元素
であることが普及の妨げとなってきた。
　そうした中、2016年に日本企業が、より資源
豊富で毒性が低い、マグネシウム・アンチモン系

（Mg-Sb系）の熱電材料を発表し、世界中の関
心を集めた。ただし、その熱電変換効率は室
温付近ではBi-Te系に遠く及ばず、性能向上に
向けたMg-Sb系材料の探索が熾烈化している。

シミュレーションで見出した
熱を阻害する「隙間原子」

　固体中における熱の主たる担い手は「フォノ
ン」だ。フォノンとは、原子の振動、いわゆる格
子振動であり、原子スケールからメートルオー
ダーまで極めて広範囲の特性長を持ったフォ
ノンが熱を輸送する。しかも、熱伝導には結晶
中の欠陥や微細な材料組織などが複雑に関与
しており、それらを同時に制御しなければなら
ないところに熱制御の難しさがある。そうした
中、「熱エネルギー変換材料グループ」は2021
年に、わずかな銅（Cu）を添加したMg-Sb系材
料を開発。従来のMg-Sb系材料を凌ぐととも
に、Bi-Te系材料にも匹敵する熱電特性を実現
した。それはすなわち、電気伝導率を高める一
方で、熱伝導の大幅な抑制に成功したことを
意味する。どのようにして開発材の中で熱が
阻害されているのか、佐藤はその謎の解明に
取り組んだ。
  「私は、原子や電子のふるまいについて、第一
原理計算によるコンピュータシミュレーション
を実施しました。従来のMg-Sb系材料では、
構成元素の一部を他元素に置き換えることで
高性能化が実現していました。ところがシミュ
レーションの結果、私たちのグループで開発し
た材料では、他元素への“置き換え”ではなく、
結晶格子の隙間に原子が “挿入” されている可
能性が見出されました」

　そこで、再び第一原理計算を行い、最もCu
が挿入されやすい結晶格子中の位置を特定し
た上で、フォノンの状態の変化をシミュレーショ
ンした。すると、挿入されたCuによって局所的
に結晶が歪むことで、効果的に熱を阻害する
フォノン状態が実現していることが示唆された

（図）。
  「観測された極めて低い熱伝導率は、結晶
格子の隙間へのCu挿入という、原子スケール
のわずかな変化によって引き起こされたもの
です。また、熱電材料はナノからミクロンまで
幅広いスケールの制御を要し、そこではシミュ
レーションが大いに力を発揮します。さまざま
な手法を組み合わせることで、広く普及するよ
うな新しい高性能材料を見出したいと思って
います」と語る佐藤。200年以上に及ぶ科学者
たちの夢に、理論計算の活用によって迫ろうと
している。

性能向上に不可欠なドーピング技術

　半導体デバイスの多くには、無機材料であ
るシリコン半導体が使われている。ホール（正
孔）をもつp型と、電子をもつn型は、いずれも
シリコンの結晶に微量の他元素を添加（ドーピ
ング）することでつくられる。高性能な電子デ
バイスを実現するには、半導体中の電気の流
れやすさを制御するドーピングのプロセスが不
可欠だ。
　一方で、有機半導体の社会実装に適した
ドーピング技術は確立されていない。そうした
中、山下らは2023年10月に、有機半導体を水
溶液中で精密にドーピングする基盤技術の開
発に世界で初めて成功したと発表し、注目を
集めている。
  「これまで有機半導体のドーピングは、酸化還
元試薬との反応を利用した化学ドーピングが
試行されてきました。酸化還元試薬は空気中
の水などと反応して劣化しやすいため、不活性
ガスや真空環境が不可欠でした。そして、そう
した環境を整えてもなお、ドーピングの精度や
安定性に課題が残ります。また、弱い分子間力
だけで形成されている有機半導体の結晶構造
を乱すことなくドーパント分子を導入するのは
容易ではありません。これらの課題をすべてク
リアする酸化還元試薬の開発は至難の技であ
り、有機半導体の実用化に向けた大きな障壁
の1つとなっていました」（山下）

光合成などの生化学反応に着目

　それに対し、山下がヒントを得たのは、生体
内で行われている生化学反応だ。生物の体内
では、水分の多い大気下であっても、酸化還元
反応が精密かつ安定的に行われているのだ。
　山下は生化学反応の1つ、プロトン（水素イ
オンH＋）を用いた「プロトン共役電子移動」に
着目。これは、正電荷をもつプロトン（水素イ
オンH＋）と負電荷をもつ電子が協奏的に移動
する反応で、その反応性は、pHとして表され
るプロトンの濃度に依存する。このことは、水
溶液のpHを調整することにより、水中で起こ
る酸化還元反応を精密に制御できることを示
唆していた。
　そこで、プロトン共役電子移動反応を示す２
つの化合物、ベンゾキノン（BQ）と、ヒドロキノン

（HQ）を用いて、水溶液中での有機半導体の

ドーピングを試みた。BQ、HQ、さらにTFSI－と
いう陰イオンを溶かした水溶液の中に、有機半
導体の薄膜を浸した（図）。このTFSI－は、p型
半導体におけるドーパントの役割を果たす陰
イオンとなる。
　実験の結果、水溶液のpHの調整により、有
機半導体の電気伝導度を高精度で制御できた。
また、ドーピングされたホールと陰イオンTFSI－ 

は有機半導体の結晶構造を乱すことなく安定
的に収まっていることも確かめられた。
  「ドーピングの手順は、水溶液中に有機半導
体の薄膜を浸すだけという極めてシンプルな
プロセスです。成功のポイントは、酸化還元試
薬の水との反応を避けるために水を排除する
のではなく、むしろ“水の中で行う”という逆転
の発想にあったといえるでしょう」と山下は振
り返る。柔軟な発想により、有機半導体の未来
を拓く。

日々、大量に放出されている排熱。その有効利用に向け、熱を電気に直接変換できる「熱電材料」
の研究開発を進めるNIMSは、希少元素を大幅削減しながらも世界最高レベルの熱電変換効率を
示す材料の開発に成功。材料中の熱の伝わり方の理論的解明を担った佐藤直大に話を聞いた。

軽量でフレキシブル、安価な半導体デバイスを印刷プロセスにより実現できるとして期待が高い有
機半導体だが、ドーピング技術が確立されていないことが産業応用の障壁となっている。2023年
10月、山下侑らはその突破口となる基盤技術を発表した。

山下 侑
超分子グループ

研究員

山下 侑
Yu Yamashita

超分子グループ
研究員

ナ
ノ
材
料

ナ
ノ
材
料

図  水溶液中における有機半導体の化学ドーピングのメカニズム
ベンゾキノン（BQ）とヒドロキノン（HQ）という2つの有機化合物、およびTFSI−という陰イオンを溶かした水溶液の中に、有機半導体で
ある高分子薄膜を浸した（図左）。すると、プロトン共役電子移動反応により、BQが有機半導体から2電子、水溶液から2プロトンを
受け取りHQに変化する（図中央）。その反応に伴い、有機半導体にホールが導入される。一方、有機半導体の薄膜に安定的にとど
まることができる陰イオンのTFSI−も電気的に引きつけられ、薄膜内に取り込まれる。それにより、p型ドーピングが完了する（図右）。

熱を劇的に阻害するメカニズムを解明！
理論計算で迫る熱電材料の高性能化

水溶液に浸すだけ！という革新。
有機半導体のドーピング技術

未来の
担い手たち

NIMS NOW

未来の
担い手たち

NIMS NOW

佐藤 直大
熱エネルギー変換材料グループ

研究員

RESEARCH 6RESEARCH 5

図  結晶格子の隙間に挿入された原子が熱伝導を阻害
するイメージ図
Mg-Sb系材料の結晶格子中の特定の位置にCu原子を挿入す
ることで、熱を運ぶフォノンの伝導を効果的に阻害し、劇的に
熱伝導率を減少させることができる。
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