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１．研究計画の概要  

本特定領域で創製される配列ナノ空間

を有する新物質を対象に、最新の放射光

Ｘ線散乱実験技術を駆使してその精密構

造を決定し、構造的観点から新物質相の

電子状態と量子物性の発現機構を明らか

にすることを目的として、①粉末回折法

による構造研究、②単結晶を用いた精密

測定を利用した電子密度解析を行ってい

る。放射光X線回折実験はSPring-8 にお

いて、粉末測定はBL02B2、単結晶測定は

BL02B1において行っている。 

平成 20年度末に導入された BL02B1の

単結晶専用X線回折装置を用いて、平成

22年度までの間に SPring-8の放射光の

質の検証と、測定技術の確立を行う立ち

上げ作業を行った。領域内との共同研究

を通して粉末試料、単結晶試料のどちら

かを使ってクラスレート、金属内包フラ

ーレンなど配位空間物質の解析を行っ

ている。 

 

２．研究の進捗状況  
世界最高輝度を誇る SPring-8に設置

された単結晶用新型回折装置(SPring-8 

BL02B1)は、様々な基本性能のチェック

を経て国際的な競争力を持つ性能を有

することが明らかとなった。我々は、精

密解析に必要な逆格子空間内の分解能

がどの程度まで確保できるかを詳細に

調べ、10ミクロン角程度の合金系単結晶

であれば0.2Åの超高分解能測定が可能

であることを確認した。また、この装置

の性能を十分引き出すための、画像デー

タの処理のアルゴリズムを新しく開発

するとともに、測定のための諸条件を洗

い出した。更に、我々は粉末試料として

開発される物質の未知構造を決定する

アルゴリズムを汎用的に利用できるよ

うに整備し、これらの手法を駆使して、

広島大学、東北大学、東京理科大学、京

都大学など本特定領域のメンバーとの

共同研究により様々な成果が上がりつ

つある。例えば、金属内包C60の内包証明

を行い、各種学会などで新しいフラーレ

ンサイエンスの可能性を提案した。この

成果は現在論文投稿中である。一方、粉

末回折測定では領域内との共同研究に

より、配列空間のゲスト分子の存在によ

る骨格の再配列など興味深い現象を見

出し、成果発表を行っている。  
 
３．現在までの達成度  
②おおむね順調に進展している。 

  この特定領域のプロジェクトに時期

を合わせて、新しい装置の立ち上げが順

調に行われ、SPring-8の性能を十分生か

すことが出来ることが分かってきた。我
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々は、特定領域内の多くの研究者と様々

な物質における共同研究を通して、成果

を上げつつある。具体的には熱電材料の

ラットリングと元素欠陥の関係を明ら

かにしたり、金属内包C60の解析によって

新しい物質化学の展開を提案したり、ま

た新機能物質の構造の同定などを行っ

ている。これらは論文による成果発表だ

けでなく、特許出願なども行っており、

順調な成果の排出を期待している。 ま

た、粉末試料を用いた未知構造解析のア

ルゴリズムは商用ベースを目指した戦

略を立てている。 

 
４．今後の研究の推進方策  

この新単結晶回折装置によって、実空

間における空間分解能が 0.1Å程度まで

可能であることから、原子やイオンの電

子軌道を直接観測し、様々な量子パラメ

ータの決定が可能であることが明らか

となってきた。これは、物性物理学の発

展の観点からも極めて重要な情報を提

供可能であることから、分野の発展が見

込める。このことは、単なる物質同定か

ら、この装置による解析結果が物性発現

の機構解明に直接寄与できることを表

しており、今後の研究には質的にも高い

レベルでの成果を期待できる。 
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