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研究成果の概要（和文）：地球内部には鉄水素化物の存在が示唆されており、地球内部の水(素)の循環をよく理
解するためには、鉄水素化物の安定性や水素量を理解することが重要である。本研究では、中性子回折や放射光
X線回折を用いることで高温高圧下における鉄水素化物の安定相や水素位置、水素誘起体積膨張係数を明らかに
するための実験を行った。その結果、hcp相の鉄水素化物中の水素は鉄がつくる八面体中に位置することが明ら
かになり、水素誘起体積膨張係数は温度と共に上昇することが明らかになった。

研究成果の概要（英文）：The presence of iron hydrides in the Earth's interior has been proposed, and
 it is important to understand the stability and hydrogen content of iron hydrides in order to 
better understand the water (hydrogen) cycle in the Earth's interior. In this study, neutron 
diffraction and synchrotron radiation X-ray diffraction experiments under high pressure and high 
temperature were conducted to clarify the stable phase, hydrogen position, and hydrogen-induced 
volume expansion coefficient of iron hydrides. As a result, it was found that hydrogen in the hcp 
phase of iron hydrides is located in the octahedron formed by iron atoms, and that the 
hydrogen-induced volume expansion coefficient increases with temperature.

研究分野： 地球内部物質学
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研究成果の学術的意義や社会的意義
本研究では、高圧力下における鉄水素化物の安定性や水素位置を明らかにした。この成果は、地球内部における
水の存在や水素貯蔵合金の研究の基礎データになることが期待される。また、本研究で開発した高温高圧下にお
ける中性子回折実験の技術は、地球科学の発展につながると共に高圧力を利用した物質科学や材料科学研究に使
用されることで研究が促進され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。



１．研究開始当初の背景 
地球深部には、高圧実験や天然の試料から金属鉄や水の存在が示唆されている。地球深部に多
量に存在することが示唆されている。金属鉄の多くが、「金属鉄は水によって供給される水素を
含んで、鉄水素化物になっているのではないか？」とする仮説が提唱されている。しかし、天然
での発見の困難さや観測に制約があることから、その存在や水素量の決定に至っていない。さら
に、鉄水素化物の安定性・水素の最大固溶量など基礎的な情報が全く明らかになっていない状況
である。このため、地球深部において存在すると考えられる鉄水素化物はどの結晶構造で存在し、
どのくらいの水素量を固溶可能か明らかになっていない。 
 
２．研究の目的 
(1) マルチアンビル型高圧装置を用いた高温高圧下における中性子回折実験の実験可能な温度

圧力領域を拡大する。 
(2) 高温高圧下における中性子回折実験によって、鉄水素化物中の水素位置や水素誘起体積膨

張係数を明らかにする。 
(3) 高温高圧下における放射光 X 線回折実験によって、鉄水素化物の安定性や水素量を明らか

にする。 
 
３．研究の方法 
(1) これまでマルチアンビル型高圧発生装置による高温高圧中性子回折実験は、MA6-6 加圧方

式と呼ばれる方法で実験が行われてきた。MA6-6 加圧方式は、回折強度の弱い回折中性子
を効率よく検出できるように大きな開口があるが。発生可能な圧力は10 GPa に限られて
いる。本研究ではより高圧力が発生可能なMA6-8 加圧方式を中性子回折実験に適用し、実
験可能な温度圧力範囲の拡大を目指した。 
 

(2) 本研究で開発を行った MA6-8 加圧方式を用いて高温高圧下における鉄水素化物の中性子
回折実験を行った。実験は茨城県東海村にある J-PARC MLFの BL11で行った。高圧装置
は大型の6軸プレス「圧姫」使用した。実験条件は10-17 GPa, 300-1100 K で行い、hcp
相の鉄水素化物の回折データを取得した。得られた回折データに対しリートベルト解析を
行うことで水素位置や水素量を決定し、水素誘起体積膨張係数を求めた。 

 
(3) 大型放射光施設SPring-8 BL04B1において高温高圧下における放射光X線回折実験を行

った。実験条件は15-20 GPa, 300-1200 K で行い、それぞれの温度圧力領域での安定相
の確認を行った。また、中性子回折実験によって求めた水素誘起体積膨張係数により、水素
量を推定し安定相への水素量の影響も検証した。 

 
４．研究成果 
(1) MA6-8 加圧方式を中性子回折実験に適応するにあたり、より効率よく回折中性子を検出す

るために、加圧体にテーパー加工・ガスケットサイズや焼成温度の最適化を行った。また、
より高圧力を発生可能なように加圧体の大型化を行った。その結果20 GPa 以上の発生を
確認し従来の12 GPa から発生可能圧力の拡大に成功した。また、得られた回折パターン
から結晶構造解析を行うためには高圧セルによる中性子散乱強度の減衰を補正する必要が
ある。補正方法として加圧後の高圧セルを再現したアセンブリを作成し、常圧下で測定す
る方法が取られている。二段目アンビルのアンビルギャップが分かれば計算上、高圧アセ
ンブリを再現可能である。中性子イメージングにより高圧下のアンビルギャップをその場
観察し、従来の方法よりもより正確なガスケット厚みの推定を行った。これらの開発手法
は共同研究としてすでに使用されている(Mori et al., 2021, 2024)。 

 



(2) MA6-8 加圧方式を中性子回折実験に適応することで hcp 相の鉄水素化物の回折パターン
の取得に成功した。また、鉄と水素源の量を調整することでhcp相単体の合成に成功し良
質なデータの取得に至った。得られた回折データに対してリートベルト解析を行った。結
晶構造モデルとして、鉄がつくる八面体に水素が位置するモデル（O モデル）と八面体と
四面体に位置するモデル（OTモデル）の2パターンで解析を行った。その結果、Oモデル
が適当だと判断した。得られたすべてのデータに対してOモデルで解析を行い、純鉄との
体積の差を示す水素誘起体積膨張係数を求めた。その結果、水素体積膨張係数は温度の上
昇と共に増加することが明らかになった。これまで鉄中の水素量を決定する際に温度や圧
力が異なっても一定の値が採用されていたが、それらの結果は水素量を多く見積もってい
た可能性がある。本結果については、国際誌への論文投稿を予定している。 

 
(3) 大型放射光施設SPring-8 BL04B1において高温高圧下における放射光X線回折実験を行

い、鉄水素化物の安定相の決定を行った。鉄水素化物の相図は水素飽和での実験から決定
されており、低温低圧ではbcc相、低温高圧ではdhcp相、高温では fcc 相が安定である
と報告されている。近年の研究からhcp相は低水素条件で出現することが明らかになった
(Machida et al., 2019)。本研究では、温度圧力や水素量を変更して実験を行うことでhcp
相の安定条件を探索した。その結果、hcp相の最大水素量はFeHx , x = 0.5 であり、それ
以上の水素量では dhcp 相が出現することが明らかになった。また、両者の間には共存領
域があることも明らかになった。また、温度圧力に関しては dhcp 相とほぼ同じであるこ
とも明らかになった。鉄水素化物の水素量は、水素誘起体積膨張係数から推定しているが、
中性子回折実験から水素誘起体積膨張係数には温度圧力依存性があることが明らかになっ
た。正確な Fe-FeH 系の相図を作成するためには広い温度圧力での中性子回折実験が必要
である。 
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図 1：16.5 GPa, 940 K における hcp 相鉄水素化物の中性子回折パターンとリートベルト解析結果。赤
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