
       

乱れた構造がもたらす機能性発現のメカニズム 
Mechanism of the function expression caused by 

disordered structure 
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JAEAが施設枠のビームタイムの中で実施している JAEAプロジェクト課

題「乱れた構造がもたらす機能発現のメカニズム」において、得られた研究成

果をダイジェストする。本プロジェクトでは液体やガラスなど構造全体が不規

則なランダム物質に対して用いられてきた研究手法・解析手法を、結晶に潜

むランダム性がマクロな機能的物性を支配する物理現象に適用し、機能発現

のメカニズムを解き明かしていくことを目的として、研究を展開してきた。 

そのような手法として非弾性散乱・準弾性散乱によって得られる動的構造

因子 S(Q,E)を実時間・実空間に焼き直して、局所構造の動的な振る舞いを理

解する動的相関関数を用いた研究例を紹介する。液体ビスマスは複雑な構造

を有する短元素液体金属であり、その複雑性の起源が議論のまとになってき

た。J-PARC MLFの AMATERAS(BL14)を用いてマルチ Ei手法で測定さ

れた測定領域・エネルギー分解能の異なる複数の S(Q,E)から、すべてを満た

す時空相関関数 P(r,t)を最大エントロピー法を利用して逆問題を解くアプロー

チにより得た。その結果、二重層状構造を持つ A7構造という結晶構造から提

唱されている Peierls歪が液体中にも残存しているとする説を裏付ける構造

緩和現象を観測できた[1]。 

機能性物質としては、エネルギー変換デバイスとして期待される熱電材料

の AgCrSe2[2]と太陽電池素材のMAPbI3（CH3NH3PbI3）[3]について、とも

に好ましい性質である低熱伝導性の起源を中性子準弾性散乱・非弾性散乱

から突き止めた研究を紹介する。 
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