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	【背景・目的】

水素の高密度化が困難なために「ハイドライド・ギャップ」とよばれてきた3d遷移金属群。これらが主相となる新たな水素化物を合成して、　　量子ビームでの解析やデータベースの構築、そしてエネルギー関連機能の強化などにより、「高密度水素化物の材料科学」を飛躍的に発展させる。

具体的には、“水素の結合自由度”を反映した水素ダイアグラム（図１）や計算材料科学に基づく特性予測、水素流体での高圧合成、多様な量子ビームによる水素化反応過程や原子・電子構造の解析、などの要素研究を融合して、従来技術では合成できないぺロブスカイト・錯体水素化物を系統的に探索する。さらに水素化物中の水素やリチウムのダイナミクス測定もふまえて、高密度水素貯蔵材料や高速イオン伝導材料などとしての組成最適化も進める。
　

【方法・結果】

１．水素の結合自由度の制御:

水素のアニオン化（Ｈ－）によるぺロブスカイト水素化物や錯体化（Ｈcov.）による錯体水素化物の合成を目指して、理論・実験両面から水素の結合自由度の解析を進め、出発物質や候補水素化物を選定する。[1-2]
２．ハイドライド・ギャップの克服:

電子ドナー添加技術や高圧水素化技術を確立して、鉄やニッケルなどを中心とした3d遷移金属群を含む高密度水素化物を広く探索・合成する。

３．エネルギー関連機能の強化:

出発物質や合成条件、水素化反応過程や原子・電子構造の解析結果     などを統合したデータベースを構築することで、水素貯蔵やイオン伝導などの機能強化に向けた開発指針の解明と組成最適化を進める。

これらの研究の方法や展開を図2にまとめる。[3]
　

【今後の展開、問題点・課題、など】

水素化物に関わる従来研究を水素の結合自由度の観点で抜本的に見直すことで、元素戦略上も極めて重要な    3d遷移金属群（およびそれらの水素化物）の社会的・学術的価値を格段に高めることができる。これにより、     燃料電池や二次電池などに代表されるエネルギー関連産業の活性化や国際競争力の向上、さらに水素が関与する超伝導や量子性などの未解明の学術課題の解決と新たな研究領域の開拓に資する。
　

【参考文献】
[1] Formation process of perovskite-type hydride LiNiH3: In situ synchrotron radiation X-ray diffraction study, R. Sato, H. Saitoh,      N. Endo, S. Takagi, M. Matsuo, K. Aoki, S. Orimo, Appl. Phys. Lett., 102, 091901-1-4 (2013).

[2] Density-functional study of perovskite-type hydride LiNiH3 and its synthesis: Mechanism for formation of metallic perovskite,       S. Takagi, H. Saitoh, N. Endo, R. Sato, T. Ikeshoji, M. Matsuo, K. Miwa, K. Aoki, S. Orimo, Phys. Rev. B., 87, 125134-1-6 (2013).
[3] *****

お願い：概要作成上の注意：枠の幅は変更しないでください。
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