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研究成果の概要（和文）：中性子は原子核により直接散乱されるため物質中の水素位置を決定することに適して
いると言われているが、実は重水素だけに有効で、中性子と同等に軽量な軽水素に対しては反跳現象による非弾
性散乱過程のために不向きである。本研究では、アルカリ金属水素化物、アルカリ土類金属水素化物、錯体系水
素化物、遷移金属系水素化物、および重水素化物などの中性子回折測定を実施して、中性子の波長と散乱角によ
り変化する干渉性散乱断面積が結晶構造因子に与える影響を解析した。

研究成果の概要（英文）：Neutrons are known to be suitable for determining hydrogen positions in 
materials because they are directly scattered by nuclei, but they are actually effective only for 
deuterium, and are not suitable for light hydrogen, which is as light as neutrons, due to inelastic 
scattering processes caused by recoil phenomena. In this study, neutron diffraction measurements of 
alkali metal hydrides, alkaline earth metal hydrides, complex hydrides, transition metal hydrides, 
and deuterides were performed to analyze the effect of coherent scattering cross sections, which 
vary with neutron wavelength and scattering angle, on crystal structure factors.

研究分野：中性子科学

キーワード： 中性子散乱　水素　同位体　干渉性散乱

  ２版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
本研究で得られた中性子の波長と散乱角により変化する干渉性散乱断面積に関する知見は、重水素化が困難で構
造解析が断念されてきた軽水素化物の構造解析を可能にすることが期待される。

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に
ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属します。
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１．研究開始当初の背景 
 中性子は原子核により直接散乱されるため物質中の水素位置を決定することに適していると
言われているが、実は重水素だけに有効で、中性子と同等に軽量な軽水素に対しては反跳現象に
よる非弾性散乱過程のために不向きである。そのため、重水素化が困難な物質の中性子散乱によ
る精密な構造解析は妥協されてきた。 
 
２．研究の目的 
本研究では、水素の多様な化学結合状態に着目して中性子散乱測定を実施して、干渉性散乱断
面積の散乱角および中性子波長に対する依存性を評価して、水素の中性子散乱による反跳現象
を理解することを目的とした。 
 
３．研究の方法 
 アルカリ金属水素化物（LiH、NaH）、アルカリ土類金属水素化物（MgH2、CaH2、SrH2、BaH2）、
錯体系水素化物（NaAlH4、KH2PO4）、遷移金属系水素化物（TiH2、VH2）、および重水素化物
（NaD、VD2）などの中性子回折測定を実施して、干渉性散乱断面積の変化が結晶構造因子に与
える影響を解析した。 
 
４．研究成果 
 NaH と NaD の中性子散乱測定から得られた回折曲線と Rietveld 法による精密化の結果を図

1 に示す。NaD は結晶構造が既知であり、十分に精密化できることを確認できた。NaH は NaD
と同様の結晶構造であることが報告されており、精密化も可能であるが、バックグラウンドを含

む信頼度因子 Rwp が小さいのは軽水素化物の非干渉性散乱断面積が著しく大きく、結晶構造成

分である干渉性散乱断面積が相対的に小さいためである。そのため、結晶構造因子に由来する信

頼度因子 RFが大きく、構造精密化が不十分であることを示している。それに対して、干渉性散

乱断面積の散乱角および中性子波長に対する依存性を評価して得られた補正を施して導出され

た NaH の回折曲線は精密化の信頼度因子が改善したが、NaD における信頼度因子には達して

いないため、さらに補正の精度を改善する必要がある。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図 1 (a) NaH（補正前）、(b) NaH（補正後）、(c) NaD の中性子回折曲線と Rietveld 法による精

密化結果（Rwp：バックグラウンドを含む信頼度因子、RF：結晶構造因子に対する信頼度因子）。 
 
 一方、中性子全散乱測定から得られる構造因子 S(Q)を Fourier 変換して導出される 2 体分布

関数 G(r)は軽水素の大きな非干渉性散乱断面積の非弾性散乱効果が大きく、そのままでは再近

接における 2 体相関を解析できないが、ベースラインを補正することによりシミュレーション
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曲線にかなり近づくことがわかった。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図 2 (a) VH2、(b) VD2の中性子全散乱測定から得られた構造因子 S(Q)を Fourier 変換して導出

した 2 体分布関数 G(r)。VH2は補正によりシミュレーション曲線に近づく。 
 
今後は干渉性散乱断面積の散乱角および中性子波長に対する依存性を中性子全散乱測定の結果

にも適用し、さらなる解析精度の向上と水素の中性子散乱による反跳現象の理解を進める。 
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