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本研究は、粗水素（H2 と CO や CO2 の混合ガス）が未開
拓な工業資源であることに注目し、粗水素を直接的に利用
した有機化合物の水素化反応の開発に取り組みます。特に、
水素化ターゲットとなる有機化合物として芳香族複素環化
合物を用いることで、粗水素ガスから H2 を直接的に分離・
貯蔵・運搬する革新的技術の確立を目指します。つまり、【粗
水素→高純度水素→ H2 貯蔵・運搬】という流れの既存技
術に対して【粗水素→ H2 貯蔵・運搬】という新たな技術
を検証します。これにより、バイオマス含む炭素資源を効
率的かつ安定的に利用した水素社会の実現に貢献します。

水素エネルギー関連、グリーン触媒、バイオマスの有効活用

高反応性な分子の精密設計と反応性制御に基づく
革新的な水素活用技術の開発
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•  物質の構造や安定性について精度の高い計算が可能である第一
原理計算に、統計的手法による精度の高いモデリングや解析を
適用します。

• 自動車ボディパネルに利用される Al-Mg-Si 合金において強度に
寄与する空孔 - 溶質原子クラスタについて、重回帰分析による
予測式を適用し安定構造を明らかにしました。

• 近年注目されている 5 種類の元素がランダムに混じりあった
CrMnFeCoNi 高エントロピー合金について、ランダムな構造を
統計的手法によりモデリングを行い、原子番号が大きな原子ほ
ど拡散の活性化エネルギーが高くなることを明らかにしました。

材料分野、自動車分野

第一原理計算と統計的手法による構造解析と特性予測
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