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研究成果の概要（和文）：放射光を利用した高エネルギーX線回折によって得られる2体相関分布関数(atomic 
pair-distribution function, PDF)の実空間分解能を向上することによって強誘電体材料の中距離レンジ構造の
可視化に成功した。リラクサー強誘電体やナノサイズ強誘電体結晶においてはクラスター内部の強誘電性発現機
構を解明するとともに、クラスターサイズを実測した。

研究成果の概要（英文）：We succeeded in visualization of the middle-range order structure by 
improving the real space resolution of atomic pair-distribution function provided by synchrotron 
radiation source of high-energy X-ray diffraction. We observed not only local structures of relaxor 
ferroelectric materials and the nano sized ferroelectric crystals, in which ferroelectric mechanism 
inside the cluster was elucidated but also the cluster size itself.

研究分野： X線結晶学

キーワード： 放射光X線　電気電子材料　セラミックス
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め、順調にコモディティー化しつつあった。
特に実空間分解能が十分高くなったために、
PDF
のようにアベレージアウトして平均構造へ
と発展していくかに興味が持たれていた。
一方、
うビームラインが
ごとに
れた。そこで、原子力機構
解能の高い
から
トベルト法を用いた平均構造解析が可能な
データコレクションを可能にすることとし
た。特に、研究対象としては、ドメイン構造
を有し、ドメイン内部の局所構造とドメイン
を跨ぐ平均構造に有意な差が出やすい強誘
電体や圧電体とした。
 
２．研究の目的
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材料など多くの機能性材料は分域
ン)を介することによって特異な物性を発
現する。このような物質においてはドメイ
ン境界によって周期的構造が分断されるた
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ームの一つである放射
2 体相関分布関数を利用することでドメイ
ン内部のローカルな情報を得ることとした。
階層構造
的なレベルでの構造と、より上位のドメイ
ン構造を同時に観測することで、ドメイン
構造をコントロールする手法を開発するこ
とを目的とする。
 
３．研
 大型放射光施設
ームラインを利用して高エネルギー
実験を行い、得られた回折データから
関分布関数を算出することによって実空間
における短配位構造から中距離レンジにか
けた情報を抽出した。
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2/Q
広い実空間情報を得るためにはできるだけ
精密な回折パターンが必要となる。高エネル
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分解能と精密回折プロファイルの取得はト
レードオフの関係で両立することは非常に
困難である。
において比較的熱負荷の少ない偏向電磁石
ビームラインを利用し、分光結晶の熱歪みを
抑えて解析に必要なエネルギー分解能の高
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４．研究成果
 サンプルはデモンストレーションとして
典型的な強誘電体であるチタン酸バリウム
を用いて行った。
歪材料、形状記憶合金などの機能性材料は
ドメインを介した物性発現機構を持ってい
る。このような物質群においては従来の周
期性を仮定した平均構造解析では、ドメイ
ン内部のミクロ構造がわからない。そこで、
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ドメイン構造によるモジュレーションを受
けて正方晶構造へと変化していく様子がわ
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 このようなナノスケールレンジの構造は
機能性材料だけでなく、原子力材料にも適
用されつつあり、現在、
料の開発のために模擬物質を使った評価が
原子力機構において
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