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エネルギー変換・貯蔵物質部門

部門の使命

【エネルギーサイエンスの推進】 エネルギー現象を電子論的・微視的に解明
【エネルギーイノベーションの実現】 サイエンスに基づき革新的エネルギー技術を創出
【国際エネルギー研究拠点の構築】 エネルギー科学の国際拠点を構築

部門長：守友 浩
構成員：西堀英治

岡田 晋
笠井秀隆
小林 航
丹羽秀治
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準構成員
丸本一弘（物質工学域）
櫻井岳暁（物理工学域）
柳原英人（物理工学域）
末益 崇（物理工学域）
小島隆彦（化学域）
関口 章（化学域）
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部門の使命

次世代二次電池有機系太陽電池

半導体物理学半導体物理学半導体物理学半導体物理学

ナノ加工技術ナノ加工技術ナノ加工技術ナノ加工技術

無機系太陽電池
燃料電池

エネエネエネエネルギーサイエンスギーサイエンスギーサイエンスギーサイエンス

配列制御された活物質
配列制御されていない活物質配列制御されていない活物質配列制御されていない活物質配列制御されていない活物質

生命

� 計測・解析技術の確立計測・解析技術の確立計測・解析技術の確立計測・解析技術の確立

� 性能の予測・設計性能の予測・設計性能の予測・設計性能の予測・設計

� 計測・解析技術が未整備計測・解析技術が未整備計測・解析技術が未整備計測・解析技術が未整備

太陽電池

触媒

半導体素子
二次電池

熱電池

エネルギーサイエンスの必要性

2016/1/18-19 第二回CiRfSEシンポジウム 3
現在現在現在現在「「「「周期系周期系周期系周期系のののの科学科学科学科学」」」」 未来未来未来未来「「「「非周期系非周期系非周期系非周期系のののの科学科学科学科学」」」」谷渡谷渡谷渡谷渡りのりのりのりの研究研究研究研究

本学が組織をあげて渡り切る本学が組織をあげて渡り切る本学が組織をあげて渡り切る本学が組織をあげて渡り切る

� ピコ構造解析技術の開発ピコ構造解析技術の開発ピコ構造解析技術の開発ピコ構造解析技術の開発

� 新しい学問分野の創生新しい学問分野の創生新しい学問分野の創生新しい学問分野の創生

� 性能の予測・設計性能の予測・設計性能の予測・設計性能の予測・設計

本事業

人工光合成

本部門本部門本部門本部門のののの位置位置位置位置づけづけづけづけ（（（（二次電池二次電池二次電池二次電池をををを例例例例としてとしてとしてとして））））
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本研究拠点

⼀粒⼦デバイス非周期構造の計測

新しい構造評価技術の開拓�現象の量⼦⼒学的理解�新しい科学、革新デバイス

主要国⽴⼤学（京⼤、東⼤、・・・）、研究機関、産業界

なぜ、筑波大か
� エネルギー現象の本質を理解するに
は、新しい計測手法開発が不可⽋
� 物理学・結晶学の学問的⾒地から
エネルギーサイエンスを深化
� 総合大学の強みを活かした技術の
学際融合が可能

産業・社会インフラ

材料・デバイス開発

エネルギーサイエンス

生産・工業

既
存
の評

価
・測

定
技
術

量子量子量子量子ビームビームビームビーム

計算科学計算科学計算科学計算科学

ナノ加工ナノ加工ナノ加工ナノ加工

材料科学材料科学材料科学材料科学

国・⺠間の
研究資⾦

発想の転換による発想の転換による発想の転換による発想の転換による

ブレークスルーブレークスルーブレークスルーブレークスルー

Mission: Exploration of the energy materials science (EMS) for the sake of innovative device

Prof. B. Iversen
TLS/TPS

Dr. D.-J. Huang
Dr. J. Okamoto

Dr. V. Pralong

Prof. K. AmemiyaProf. T. KamiyamaDr. Y. Ohishi Dr. M. Otani

Dr. L. Han
Dr. A. Islam
Dr. T. Yasuda
Dr. M. Takeguchi
Dr. O. Sakata
Dr. N. Umezawa

Division of Materials for Energy Storage and Conversion

Organic solar cell
Sodium-ion secondary battery
Thermo-electronics

Catalyst

Material

Prof. Y. Moritomo
A.P. W. Kobayashi

A.P. H. Niwa

Measurement

Prof. E. Nishibori
A.P. H. Kasai

Calculation

Prof. S. Okada

Prof. A. Sekiguchi
Prof. T. Suemasu

Prof. H. Yanagihara
Prof. T. Kojima

Prof. K. Marumoto
Prof. T. Sakurai

Prof. Y. Shigeta

Center for Integrated Research in Science and Engineering (CiRfSE), University of Tsukuba
Research Core for Developing Energy and Environment-friendly Materials
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部門の実績：新聞報道等
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毎日新聞毎日新聞毎日新聞毎日新聞 平成平成平成平成24242424年年年年3333月月月月15151515日日日日

⼆次電池新材料 セシウム除染

米国の米国の米国の米国の11111111ののののWebWebWebWebサイトで報道サイトで報道サイトで報道サイトで報道

平成平成平成平成26262626年年年年8888月月月月19191919日日日日

太陽電池
日経新聞日経新聞日経新聞日経新聞 平成平成平成平成24242424年年年年6666月月月月10101010日日日日

NHKNHKNHKNHK茨城放送茨城放送茨城放送茨城放送 平成平成平成平成24242424年年年年3333月月月月14141414日日日日

日刊工業新聞日刊工業新聞日刊工業新聞日刊工業新聞 平成平成平成平成26262626年年年年4444月月月月17171717日日日日

熱電変換材料
読売新聞 平成23年2月24日

朝日新聞朝日新聞朝日新聞朝日新聞 平成平成平成平成23232323年年年年3333月月月月6666日日日日

読売新聞読売新聞読売新聞読売新聞 平成平成平成平成23232323年年年年2222月月月月24242424日日日日
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国際連携
- 放射光物質科学－

世界の放射光施設の状況

日本の放射光施設

次世代放射光施設検討ワーキンググループ資料より次世代放射光施設検討ワーキンググループ資料より次世代放射光施設検討ワーキンググループ資料より次世代放射光施設検討ワーキンググループ資料より

http://www.mext.go.jp/b_menu/shingi/chousa/gijyutu/022/shiryo/1348612.htm

新新新新3GeV3GeV3GeV3GeV

SP8SP8SP8SP8----IIIIIIII

ヨーロッパの光源ヨーロッパの光源ヨーロッパの光源ヨーロッパの光源

The 3rd Generation SR 
at DESY: PETRA III.

Iversenユニット招致

台湾放射光
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SPring-8

PF@KEK

日本の放射光計画

世界の量⼦ビームエネルギー材料研究拠点との国際テニュアトラック助教を利⽤した国際連携
The Danish National Research Foundation Center for Materials Crystallography (CMC) and 
international Center of Excellence with partners in Germany, Italy, Australia, USA and Japan.

Prof. Bo. Bo Brummerstedt Iversen
(Aarhus University, Denmark)

MAX-IV
Denmark Beamline計画

Petra-III
PD,PDF回折計

ESRF: The Swiss-Norwegian Beamline

APS: ChemMatCARS

SPring-8: 
BL02B1 パートナーユーザー代表者
(仏、英、日のメンバー含む）
RIKEN SPring-8 Center客員研究員

世界の3台大型施設

2015年4月〜

笠井氏

西堀G

国際TT制度
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Research Plan
1. Development of a new method for synchrotron radiation (SR) X-ray scattering analysis.

Current SR scattering data includes elastic, quasi-elastic, and 
inelastic scattering with suitable for analysis.

Bragg 
(elastic)

Diffuse
TDS

Compton
(quasi-elastic, 

inelastic)

Development of 
simultaneous 
analysis system for 
elastic, quasi-
elastic, and 
inelastic scattering

Phonon Dispersion

� Electron 
Momentum Density
� Defect, Disorder, 

Strain, Surface 
information

Charge DensityAtomic arrangement

Self-consistent multiple experimental results 

Open the door to a new generation 
of structural materials science. 2. Development of equipment for

in-situ & operando SR experiment..

Reactor for in-situ crystallization

Operando-LIB Cell

PI: Prof. Bo. Bo Brummerstedt Iversen (Aarhus University, Denmark)
Facilitator : Prof. Eiji Nishibori (Univ. Tsukuba)

Education Plan
Students in lab: 
• Research guidance 
• On-site research training 

at SR in the world. 
Students in the graduate school :
• Seminar (one or two week).
• Scientific talks.

Center for Materials Crystallography Aarhus University Laboratory
at Faculty of Pure and Applied Sciences University of Tsukuba. 

放射光物質科学コース放射光物質科学コース放射光物質科学コース放射光物質科学コース

放射光を利用技術の習得するための放射光を利用技術の習得するための放射光を利用技術の習得するための放射光を利用技術の習得するための

大学院のコース大学院のコース大学院のコース大学院のコース

（（（（H28年度より発足）年度より発足）年度より発足）年度より発足）

コース理念（後期）コース理念（後期）コース理念（後期）コース理念（後期）

学生自らが学生自らが学生自らが学生自らが

・実験の発案・実験の発案・実験の発案・実験の発案

・課題の申請・課題の申請・課題の申請・課題の申請

・実験の遂行・実験の遂行・実験の遂行・実験の遂行

・結果の報告・結果の報告・結果の報告・結果の報告

コース教員コース教員コース教員コース教員/施設職員がお手施設職員がお手施設職員がお手施設職員がお手

伝い伝い伝い伝い
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つくば連携

Nanotech Research Professional （NRP)

小林 航
『電池材料の原子レベル構造観測とナノ電池デバイスによるSEM/TEMその場計測』

（平成27年4月～平成32年3月）

柴田恭幸
『ナノポーラス材料におけるイオン分布の空間・時間変化の可視化』

（平成28年12月～平成32年3月）

NaFeO2

竹口

三石

Mn-HCF

2016/1/18-19 第二回CiRfSEシンポジウム 14

受け入れ先

NIMS電子顕微鏡ステーション

有機系太陽電池
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エネルギー部門
守友G-NIMS 韓G

物質変換部門物質変換部門物質変換部門物質変換部門

有機薄膜太陽電池

共同研究者：安田 剛

NIMS太陽電池ユニット

ペロブスカイト型太陽電池

共同研究者：韓 礼元

NIMS太陽電池ユニット長
研究成果：研究成果：研究成果：研究成果： Appl. Phys. Express 5 (2012) 062401;Appl. Phys. 
Express 5 (2012) 042302; Appl. Phys. Lett. 102 (2013) 133901; 
Appl. Phys. Lett. 103 (2013) 173901; Appl. Phys. Express 7 (2014) 
052302; Appl. Phys. Lett. 105 (2014) 073902; Sci. Rep. 5 (2015) 
9483; Appl. Phys. Lett. 106 (2015) 123902; Sci. Rep. 5 (2015) 
13648; Appl. Phys. Express 8 (2015) 112301; Appl. Phys. Lett. 107 
(2015), 133903

有機薄膜太陽電池の研究で培われ有機薄膜太陽電池の研究で培われ有機薄膜太陽電池の研究で培われ有機薄膜太陽電池の研究で培われ

た計測・解析技術を応用た計測・解析技術を応用た計測・解析技術を応用た計測・解析技術を応用
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研究成果
- 西堀G、岡田G -

詳細は、明日、報告@総合研究棟B112号室

国際TT

岡田Gの全体構想�つくば連携

NIMS: 梅澤 AIST: 大谷

筑波大: 岡田

固液界面化学反応シミュレーション新しい光電変換材料の第一原理物質設計

機能性ナノ構造の第一原理物質設計

新しいエネルギーデバイスの設計

エネルギー創成

エネルギー輸送

エネルギー蓄積

エネルギー変換

Graphene dot@h-BN

B/C borderB/C borderN/C borderN/C border
Spin polarization on graphene dots embedded in h-BN

M. Maruyama and S. Okada, J. Phys. Chem. C (2016)

岡田Gの研究成果

GNR under an Electric Field
L dd

A. Yamanaka and S. Okada, J. Phys. Chem. C (2016)
A. Yamanaka and S. Okada,  Appl. Phys. Exp. (2015)

New conducting channels in vacuum region outside the GNR

Magnetism of Decaorgano[60] fullerene 

K. Narita and S. Okada, Chem. Phys. Lett. (2015)
K. Narita and S. Okada, Chem. Phys. Lett. (2015)

Jintra =44 meV
Jinter =11 meV

Design of Nano-saturn

K. Kigure, H. Omachi, H. Shinohara and S. Okada, J. Phys. Chem. C (2015)

AP state within and between molecules
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⻄堀Gの全体構想
回折法による構造計測で拓く

Energy Materials Science

放射光科学＋回折物理学＋物質科学
計測法・解析法開発

新⼿法利活⽤
（国際連携） 先端構造計測研究

材料を選ばない構造科学研究

CiRfSE
環境エネルギー材料拠点 TIMS,数理物

質科学研究者
学外・施設
・国際連携

筑波大学の
研究⼒強化

放射光物質科学の
⾼度化・最適化

電⼦密度のトポロジカル解析によるLiCoO2の化学結合

∇ρ(r) zero flux条件

∇ρ(r)・n(r) = 0

実験電⼦密度のトポロジカル解析

•∇2ρを用いた結合特性の評価
( ) ( ) ( )rrr ρ2

4
12 ∇=+VG G(r) : 運動エネルギー密度

V(r) : ポテンシャルエネルギー密度
Co-O結合の∇

2ρ： 12.6 eÅ-5 イオン結合性が強い （LiF(16.94 eÅ-5), NaCl(4.83 eÅ-5)

• ⼆次電池正極材料LiCoO2の化学結合を放射光粉末回折データのマキシマムエントロピー法および多極⼦展開電⼦密度分布解析により観測
• 電⼦密度分布のトポロジカル解析により、Co－O間の結合が、典型的なイオ
ン結晶であるLiFと同等のイオン性の強い結合であることを観測

西堀G

感想：我々は、エネルギー物質に関して何も知らないのではないか？

⽔素の⾼速核スピン変換のメカニズムを実験的に⽴証
〜効率的な⽔素利⽤に向けた量⼦⼒学的アプローチ〜

転換時間: 300 秒以下

2015.7.30プレスリリース

• 多孔性配位⾼分⼦に吸蔵された⽔素分⼦の配列変化とそれに伴う核スピン状態の変化を世界で
初めて観測

• 細孔内の電場勾配を実験から求め、電場勾配が核スピン状態の変換を促進していることを実証

西堀G

⼆波⻑異常分散データによる元素選択的構造可視化法の開発
• 吸収端近傍の2種類の波⻑で測定した回折データから元素選択して構造情報を抽出する式を導出
• SPring-8を利⽤した⼆波⻑粉末回折実験に基づき、Au(tmdt)2におけるAu原子の選択的な可視化に成功

���(ℎ,�, �) = ���(ℎ,�, �) �− ���(ℎ,�, �) �

�"	��_� − �"	��_� = �	
�sin���

���

�

+ �	
�cos���

���

�
元素選択的構造因子: ESF （条件：f ’λ1_g ≈ f ’λ2_g, f ”λ1_g≠ f ”λ2_g,  f ’λ1_o ≈ f ’λ2_o, f ”λ1_o≈ f ”λ2_o.）

⾦原⼦のみを可視化した密度分布

西堀G

研究成果(2015.1〜2016.1) ⻄堀G
1. M. Yamamura, T. Saito, T. Hasegawa, E. Nishibori, T. Nabeshima. Submitted.
2. H. Ogawa*, M. Takenaka, T. Miyazaki, K. Shimokita, A. Fujiwara, E. Nishibori, M. Takata, Submitted.
3. M. Tsuchiya, R. Sakamoto*, M. Shimada, Y. Yamanoi, Y. Hattori, K. Sugimoto, E. Nishibori, H. Nishihara* Submitted.
4. H. Kasai, E. Nishibori*. Submitted.
5. T. Nakashima, M. Shimada, Y. Kurihara, M. Tsuchiya, Y. Yamanoi,*, E. Nishibori, K. Sugimoto, H. Nishihara*, J. Orgmet. Chem. Accepted.
6. B. Zhou, * S. Ogura, Q. Z. Liu, H. Kasai, E. Nishibori, H. B. Cui, R. Kato, A. Kobayashi Chem. Lett.Accepted.
7. M. Shimada, M. Tsuchiya, R. Sakamoto, Y. Yamanoi,* E. Nishibori, K. Sugimoto, H. Nishihara* Angew. Chem. Int. Ed. Accepted.
8. H. Tanaka, K. Suekuni∗, K. Umeo, T. Nagasaki, H. Sato, G. Kutluk, E. Nishibori, H. Kasai, T. Takabatake, Metal-semiconductor transition 

in tetrahedrite Cu12Sb4S13. J. Phys. Soc. Jpn. (2016), 85, 014703.
9. E. Nishibori, T. Shibata, W. Kobayashi, Y. Moritomo, Bonding nature of LiCoO2 by topological analysis of electron density from X-

ray diffraction. Electrochemistry, (2015) 83, 840-842.
10. T. Kosone, A. Hori, E. Nishibori*, Y. Kubota, A. Mishima, M. Ohba, H. Tanaka, K. Kato, J. Kim, J. A. Real, S. Kitagawa, M. 
Takata*. Coordination Nano-Space as Stage of Hydrogen Ortho-Para Conversion. Roy. Soc. Open Sci. (2015), 2, 150006

11. N. Katayama ∗, K. Kimura, Y. Han, J. Nasu, N. Drichko, Y. Nakanishi, M. Halim, Y. Ishiguro, R. Satake , E. Nishibori, M. Yoshizawa, T. 
Nakano, Y. Nozue, Y. Wakabayashi, S. Ishihara, M. Hagiwara, H. Sawa, and S. Nakatsuji. Absence of Jahn-Teller transition in the 
hexagonal Ba3CuSb2O9 single crystal. Proc. Natl. Acad. Sci. USA, (2015) 112, 9305-9309.

12. E. Nishiobri, M. Takata, Element-selective visualization for materials science using synchrotron X-ray two-wavelength anomalous 
powder diffraction data. Trans. Mat. Res. Soc. Jpn. (2015) 40[2], 165-168.
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情報端末 電気自動車 自然エネルギﾞｰ

太陽光

風力

拡散律速による容量低下拡散律速による容量低下拡散律速による容量低下拡散律速による容量低下
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プルシャンブルー類似体のイオン拡散

Published in
ホストサイズ依存性 ゲスト濃度依存性

もうすぐ、投稿…

高濃度領域なので、ｲ
ｵﾝ相関が重要

低濃度領域なので、ｲｵﾝ
相関が無視できる
(Liサイト数はNaサイト数の
三倍)

Co-HCF

Mn-HCF

Cd-HCF

Mn-HCF

Mn-HCF
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プルシャンブルー類似体の負極動作

容量300ｍA/gは結構大きい
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通常は、正極物質
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理論予測を実験で検証理論予測を実験で検証理論予測を実験で検証理論予測を実験で検証
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BL13A@PF
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有機薄膜太陽電池とBHJ

スピンコートスピンコートスピンコートスピンコート＋＋＋＋熱処理熱処理熱処理熱処理
ドメインサイズ？
分子混合？

官能基顕微鏡としてのSTXM
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ドメイン構造とエネルギー変換効率
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分子混合分子混合分子混合分子混合は内部
量子効率と相関

ドメインサイズは内部
量子効率と相関しない。

分子混合

ドメインサイズ
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熱電変換熱電変換熱電変換熱電変換
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原理原理原理原理 物質：重くて高い物質：重くて高い物質：重くて高い物質：重くて高い

我々我々我々我々のののの素子素子素子素子：：：：電池電池電池電池セルセルセルセル型型型型

熱電変換（発電）熱電変換（発電）熱電変換（発電）熱電変換（発電）

＋＋＋＋

二次電池（蓄電）二次電池（蓄電）二次電池（蓄電）二次電池（蓄電）

温度差印加温度差印加温度差印加温度差印加でででで発電発電発電発電・・・・充電充電充電充電、、、、温度差温度差温度差温度差をなくすとをなくすとをなくすとをなくすと放電放電放電放電
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放射光科学（計測）

高分解高分解高分解高分解SEM装置装置装置装置

FIB-SEM装置装置装置装置

物質科学（物質） 計算科学（計算）

Energy ScienceEnergy ScienceEnergy ScienceEnergy Science

構造物性

二次電池/触媒への新しい切り口
・共鳴X線発光分光（放射光）
・STXM（放射光）
・圧力効果

招聘招聘招聘招聘ユニットユニットユニットユニット

副副副副PIPIPIPI

Energy Energy Energy Energy TechnologyTechnologyTechnologyTechnology 部門拡充と人的資源の投入
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