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(5)中性子実験装置による水素貯蔵材料に関する共通基盤研究

研究開発項目⑤ 「中性子実験装置による水素貯蔵材料
に関する共通基盤研究」

研究概要 世界トップレベルの性能を有する高強度全散乱装置（NOVA）を建設研究概要：世界トップレベルの性能を有する高強度全散乱装置（NOVA）を建設
し、同装置の性能実証と水素貯蔵材料研究のための研究基盤を整備した。

研究課題 目 標 成果 達成度研究課題 目 標 成果 達成度

(5-a) J-PARCにおける中性子全散

乱装置の開発及び運用の開始
J-PARCにおける中性子全散乱装置
の開発及び運用の開始

中性子全散乱装置の開
発を終了し、水素貯蔵材
料研究の構造解析研究
を行った

◎

を行った。

(5-b)中性子全散乱装置の性能実証 中性子全散乱装置の性能実証 全散乱装置として、世界
トップレベルの性能を有
することが実証された

◎
することが実証された。

水素化物の構造解析に
成功した。

(5-c)水素位置情報の精密測定に用 水素位置情報の精密測定に用いる フェルミチョッパ−による(5 c)水素位置情報の精密測定に用

いる中性子制御デバイスの仕様を策
定する

水素位置情報の精密測定に用いる
中性子制御デバイスの仕様を策定す
る

フェルミチョッパ による
非弾性散乱測定を実現
した。非弾性散乱測定
データを用いた水素の
振動状態観測が可能と

◎

【公開】

振動状態観測が可能と
なった。水素位置の精
密測定の端緒についた。
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(5)中性子実験装置による水素貯蔵材料に関する共通基盤研究

(5-a) J-PARCにおける中性子全散乱装置の開発及び運用の開始( ) 散 装置 開発 開
(5-b) 中性子全散乱装置の性能実証

－ 研究の狙い －

水素の存在状態（空間配置）を明らかにすることで、

技術開発指針の提供を目指す

水素の存在状態（空間配置）を明らかにすることで、

技術開発指針の提供を目指す

• 中性子全散乱法による観測
– 水素を含む原子位置の特定

• 中性子全散乱法による観測
– 水素を含む原子位置の特定

– ナノメートル程度の局所領域の規則・不規
則構造の観測

• 相分離の観測

– ナノメートル程度の局所領域の規則・不規
則構造の観測

• 相分離の観測• 相分離の観測

• 物質内の水素の分布測定

• 中性子全散乱装置（NOVA）

• 相分離の観測

• 物質内の水素の分布測定

• 中性子全散乱装置（NOVA）中性子全散乱装置（NOVA）
– 大強度陽子加速器施設（J-PARC）の中性

子源に設置

中性子全散乱装置（NOVA）
– 大強度陽子加速器施設（J-PARC）の中性

子源に設置

中性子は水素に対して高感度
である。
X線回折データやNMR等の他の手

【公開】

– 結晶相のみらず、アモルファス相を含む複
雑構造の解析が可能

– 結晶相のみらず、アモルファス相を含む複
雑構造の解析が可能

法との組み合わせにより、さらに精
度の高い解析が可能
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(5)中性子実験装置による水素貯蔵材料に関する共通基盤研究

中性子による水素貯蔵材料構造研究への科中性子による水素貯蔵材料構造研究への科
学的アプローチ

• 水素原子のまわりにはどのように水素原子が配置
されているのか？

水素–水素相関の観測

• 水素原子のまわりには、どのような原子が配置され

水素 水素相関の観測

水素原子のまわりには、どのような原子が配置され
ているのか？ 水素貯蔵サイトと周辺構造の解析

• 水素貯蔵・放出過程ではどのように原子配置が変
化するのか？化するのか？

貯蔵・放出過程における構造変化観測

【公開】 5/ 19事業原簿p. Ⅲ 2.5-(1)        

(5)中性子実験装置による水素貯蔵材料に関する共通基盤研究

指針提供に向けた科学的アプローチ

プ重要課題

水素吸蔵量
原子レベルでの水素
貯蔵密度 評価

アプローチ（視点） 具体的手段・検討内容

構造モデルの構築

重要課題

水素吸蔵量
貯蔵密度の評価

水素の拡散メカニズ
ムの理解 水素貯蔵 と 辺

水素–水素相関の観測

水素化物安定性

PCTプラトーの起源と
なる構造の理解

ムの理解 水素貯蔵サイトと周辺
構造の解析

水素化物安定性

反応速度
なる構造の理解 貯蔵・放出過程におけ

る構造変化観測
死蔵メカニズムの理
解

耐久性 原子レベルでの歪み
分布評価

解
X線・電子線・陽電子・
NMR等による相補的
構造解析

【公開】

高性能水素貯蔵材料
分布評価 構造解析
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(5)中性子実験装置による水素貯蔵材料に関する共通基盤研究(5)中性子実験装置による水素貯蔵材料に関する共通基盤研究

究構成と ケジ研究構成とスケジュール

ハードウエア開発研究 ソフトウエア開発研究 水素貯蔵材料研究

中性子検出器システム
装置制御ソフトウエア

データ解析ソフトウエア 水素貯蔵材料の構造観測
中性子ビーム制御デバイス

デ タ解析ソフトウエア 水素貯蔵材料の構造観測

JAEA、京大，山形大、福岡大、
九州大、新潟大

全散乱装置

放射線安全設備

他サブグループとの連携
JAEA、京大 装置性能評価

JAEA、京大，山形大、福岡大、
九州大 新潟大

H19 H21 H23

JAEA
九州大、新潟大

【公開】

H19 H21 H23
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(5)中性子実験装置による水素貯蔵材料に関する共通基盤研究

主な成果主な成果
• 中性子全散乱装置の建設と性能実証を終了した

– 世界最高水準であることが実証された

• 短時間での測定が可能である（高強度）

• 少量試料で質の高いデータ取得可能である（高S/N比）少量試料 質 高 デ タ取得可能 ある（高 比）

• 結晶、非晶質、液体の構造解析が可能である（高汎用性）

• 水素貯蔵材料計測用機器の整備を行った

貯蔵放出過程のその場観察機器（経時変化観測可能）– 貯蔵放出過程のその場観察機器（経時変化観測可能）

– 中性子非弾性散乱機器

• 水素貯蔵材料の構造解析を行った

– VD1.8

– LaNi5
AlD– AlD3

– La-D（物性グループ発表と重複するため割愛）

– LiAl(ND2)4

【公開】

– 他

8/ 19事業原簿p. Ⅲ 2.5-(2)        



(5)中性子実験装置による水素貯蔵材料に関する共通基盤研究

水素貯蔵材料構造評価用高強度 試料0.5ナノメートル水素貯蔵材料構造評価用高強度
全散乱装置(NOVA)概念図

中性子

試料

数十ナノメート
ルの構造を評

0.5ナノメ トル

以下の構造を評
価する検出器

●

ルの構造を評
価する検出器

検出器の立体配置検出器の立体配置

世界最高強度の世界最高強度の

入射中性子

散乱中性子

世界最高強度の
中性子全散乱装置
世界最高強度の

中性子全散乱装置

=最高精度での水素
位置情報取得

【公開】

散乱中性子

中性子検出器

（2）事業原簿p.Ⅲ.2.5-

位置情報取得

【公開】 9/ 19
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結晶/局所構造解析 (Si, CeO2, Al2O3, AlD3)結晶/局所構造解析 (Si, CeO2, Al2O3, AlD3)
(Z-Rietveld)

（単原子系）S(Q)= I(Q)
b2

(PDFgui)

G(r)= 2
π Q S(Q)−1⎡

⎣
⎤
⎦∫ sin(Qr)dQ

LANSCE NPDFJAEA 社本、樹神
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【公開】
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(5)中性子実験装置による水素貯蔵材料に関する共通基盤研究

水素−水素相関の導出：VD水素−水素相関の導出：VD1.8

• 重水素−重水素相関の導出に成功した 0

10

20

G
(r

)

simulation
V-V in VD2

水素 水素相関 導 成功

– 金属系グループとの連携

• 局所構造解析（PDF解析）による相関の分
離が可能となった

-20

-10

0

10

20

(r
)

V-D in VD2

離が可能となった

– 今後、貯蔵放出過程の観測へ展開する

• NOVAの最大距離相関rmax はおよそ 200 
Å (NIST Si powder)であることが確認され

-20

-10

0G
(

10

20

D-D in VD2

水素−水素相関

Å (NIST Si powder)であることが確認され
ている

30
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【公開】
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(5)中性子実験装置による水素貯蔵材料に関する共通基盤研究

乱れた構造を含む水素化物の構造解析
40

乱れた構造を含む水素化物の構造解析

• アモルファス化を伴うアンモニア

20

S
(d

)

• アモルファス化を伴うアンモニア
脱離過程の観測：LiAl(ND2)4

– 非金属系グループとの連携

0

642

非金属系グル プとの連携

– 60 mgの試料により、粉末構造解
析とPDF解析可能であった

素 変 精密 を
642

d / Å– 水素原子位置と変位の精密化を行
った 室温試料の結晶粉末構造解析

4

2

G
(r

)

0

-2

4

G

【公開】

3020100
r / Å

-4

室温試料のPDF解析
NOVA測定データ
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(5)中性子実験装置による水素貯蔵材料に関する共通基盤研究

お る構造解析NOVAにおける構造解析

中性子実験

水素貯蔵材料
• 結晶
• アモルファス

試料環境制御
• H2 / D2ガス
• 高温炉

全散乱実験

経時変化測定
アモルファス

• 液体
高温炉

• 高圧セル
非弾性散乱実験

結晶構造解析
• リートベルト解析

乱れた構造解析
• 局所構造解析
• 構造モデリング

【公開】

構造解析

構造 デリ グ
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成果の意義成果の意義

中性 全散 装 水素貯蔵材料 基盤• 中性子全散乱装置NOVAは水素貯蔵材料の基盤設
備としての世界最高水準の測定が可能となった

– 数十ミリグラムの試料量での測定が可能

– 中性子実験の新しい可能性を拓く性能を有する
• 例：反応過程の観測や表面・界面の構造解析

– 様々なニーズに対応する能力を有する
が 高 ズ• “新規”に開発された少量物質の測定が可能（高い信号/ノイズ比）

• 結晶、非晶質、液体等さまざまな構造の解析が可能であること（高
汎用性）汎用性）

• 上記の性能により、産業界で開発された新規材料の
中性子による高度な構造解析が実現される

【公開】

中性子による高度な構造解析が実現される
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(5)中性子実験装置による水素貯蔵材料に関する共通基盤研究

成果の普及成果の普及

蔵• NOVAにおける水素貯蔵材料研究を本格化
するための整備は完了

NOVAを利用した構造解析は 様々な ネル• NOVAを利用した構造解析は、様々なエネル
ギー材料、その他の機能性材料に展開可能

– 水素貯蔵材料に限らず、燃料電池材料、二次電
池材料、太陽電池材料、超伝導材料、熱電材料池材料、太陽電池材料、超伝導材料、熱電材料
など

【公開】 19/ 19事業原簿p. Ⅲ 1-(5), Ⅳ-(5)        
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