
私の研究室では、現代物理学の基礎となる量⼦⼒学に従って詳細な電⼦の運動を理
論的に明らかにすると同時に、最⼤エントロピー法やスパースモデリングといった
データサイエンスの⼿法を駆使してX線や中性⼦線回折の実験データから詳細な電⼦
構造を調べ、両者を⽐較検討することで新しい機能性材料を開発する研究を⾏ってい
ます。下の図は、理論的に計算されたシリコンの電⼦密度分布を実験的に得られたも
のと⽐較したものですが両者は定量的によく⼀致していることがわかります。
このように詳細な電⼦構造を調べることで、容量が⼤きく劣化の少ない次世代リチ
ウムイオン電池や効率の良いコンデサーの開発に貢献しています。これらはエネル
ギー問題の解決に有効です。また、最近では結晶中の静電ポテンシャルを詳細に明ら
かにすることが可能になりました。これにより反応活性化部位の特定が可能になり、
特定の原⼦や分⼦を選択的に吸着する物質の開発に役⽴っています。これは、特定分
⼦の回収や⽔の浄化に貢献します。
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