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 我々のグループでは、研究用原子炉 JRR-3 に

設置された回折計 HERMES, KSD, HRPD を用い

て様々な無機材料の結晶構造の研究を行ってき

た。この招待講演では、その代表的な研究を紹介

し、今後の JRR-3 の回折計を用いた研究を考え

る。ジルコニア固溶体の結晶構造の化学組成依

存性を詳細に調べた。その結果、擬蛍石格子の軸

率 c/a が 1 であるにもかかわらず、酸素が c 軸に

沿って変位するために生じる正方晶系 t''-formの

存在を明らかにした[1,2]。また、単斜 ZrO2 に

CeO2 を添加した固溶体の構造変化も解明した

[3]。さらに東北大金研の回折計HERMESとKSD
用の試料加熱装置を開発した [4,5]。空気中

1600℃弱の高温まで試料を加熱保持して質の高

い中性子回折データを測定できる。この試料加

熱装置を用いて様々な無機材料の結晶構造、相

転移、不規則構造および可動イオンの拡散経路

を明らかにした[6]。特に酸化ビスマス[7]とその

固溶体[6]、酸化セリウムとその固溶体[6,8]、ガ

リウム酸ランタン固溶体[9]、K2NiF4 型 Pr2NiO4

固溶体[10,11]、アパタイト型酸化物イオン伝導

体[12]などにおける酸化物イオン伝導性セラミ

ックスにおける酸化物イオンの拡散経路の可視

化に成功した。また、種々のリチウムイオン伝導

体におけるリチウムの位置を決め、リチウムイ

オンの拡散経路を研究するのに JRR-3 の中性子

回折計が活躍した[13-15]。近年、イオン拡散は理

 
図１ 高温中性子回折測定用試料加熱装

置の模式図[5] (©日本結晶学会). 
 

 

図 2 (Pr0.9La0.1)2(Ni0.74Cu0.21Ga0.05)O4+δの
(a)結晶構造および(b)核密度の等値面
(黄色, 0.05 fm Å-3)と核密度分布(空気中
1016℃)（© American Chemical Society, 
2008）[10]． 



論計算により調べられることが多いが、JRR-3 で明らかにした実験によるイオン拡散経路

の可視化の結果は価値が高いものと認められている。CaTiO3 ペロブスカイトなど高温にお

ける構造相転移の研究も数多く実施した[16,17]。HERMES はユーザーが容易に利用できる

装置であり、イオン伝導性材料だけではなく、光触媒、誘電体、構造材料、生体材料、ナ

ノ粒子などの新材料の構造精密化でも大いに活躍した[18-24]。そのため、2011 年の 3.11 以

降 JRR-3 を利用できないのは本当に手痛い。現在、J-PARC の他、豪州 ANSTO の中性子回

折計を用いて研究を実施している。JRR-3 が再起動して再び 1000～1550℃で高温中性子回

折実験を行えるにようになるのが待ち遠しい。また、室温での中性子回折実験を再び

HERMES で気軽に行えるようになると期待している。 
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