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【序】 

 環境やエネルギー資源の問題から、新たな

エネルギー源として水素が注目されており、

その利用に関しては、水素を貯蔵する方法の

研究が盛んに行われている。これまで我々は

圧力変化と温度変化により、水素を分子状態

で吸脱着する一次元配位高分子錯体である

[M2(bza)4pyz]n 
1)

 (M = Rh, Cu,  bza = 

C6H5COO,  pyz = C4H4N2)について、1
H 核

NMR、重水素核 NMR、中性子非弾性散乱実

験を通して、取り込まれた水素・重水素の吸

蔵状態と運動状態の研究をしてきた。 

 

 
 図 1．[M2(bza)4pyz]の結晶構造 

 

以前行った重水素核 NMR 実験の結果か

ら、取り込まれた重水素が異なる 2 つの吸

着サイト間を flip-flop 運動をしているとモ

デル化した時に、実験データによく一致す

ることがわかっている。さらに、錯体内に

吸蔵されている水素・重水素の回転エネル

ギー遷移のスペクトルを得るため中性子

非弾性散乱実験を行い、4 種類の回転エネ

ルギー遷移を見い出した。我々はこれらの

結果から、2 つの吸着サイトに吸蔵されて

いる水素分子について、それぞれ 2 種類の

遷移を観測したと考えている。 

 

図 2. X 線結晶構造解析による 

[M2(bza)4pyz]に吸蔵されている水素 

 

これら非弾性中性子散乱および固体重水素核 NMR の測定結果を総合的に詳しく解析するた

めには X 線結晶構造解析では得られない水素分子の詳細な位置を含む構造解析がぜひとも必

要である。このため、最近立ち上がった J-PARC の粉末結晶用超高分解能中性子回折装置

SuperHRPD を用いて中性子回折測定を行った。 
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ディテクター

入射中性子

　SuperHRPD ( パパパ中中中中)
 　 　 飛飛飛飛:L1 = 94.2 m,  
 　 　 　 　 　 　 　 　 　 L2 = 2.0 ～2.3 m ( 高高ババ バ ),
 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　   2.0 ～4.5 m ( 中中高ババ バ )
     格中格( 完完完):d=0.5 ～60A
     d 分分分:∆d/d=0.03%  ( 高高ババ バ )
     散散高:2θ=150 ～175° （ 高高ババ バ ), 

       10 ～120° （ 中中高ババ バ )

     L1: 中中中中かか 試試ま まま飛飛
         L2 ： 試試かか かか か バ か かま まま飛飛
                                  
                                                                                                                       図3. SuperHRPD ま装装図

 

【実験】 

・[Rh2(bza-d5)4pyz-d4]と[Rh2(bza-d5)4pyz-d4](3D2)の中性子回折実験 

         J-PARC に設置された高エネルギー加速器研究機構物質構造科学研究所の SuperHRPD 

を用いて測定を行った。完全に重水素化した 2.63g の[Rh2(bza-d5)4pyz-d4]を用いて測定し

た。重水素の吸蔵は自作の中性子回折用プローブを用いて行った。測定温度は 80K と 30K

の 2 点で、重水素を吸蔵させたものと錯体のみとで、計 4 種類の測定を行った。 

 

 

【結果】

 右の図 4,図 5 には中性子回折の測定結果を示した。80K と 30K の温度で、共に重水素を吸

蔵させた錯体と錯体のみとでは回折パターンに明確な違いが見られるため、重水素分子の詳

細な位置を決定できると期待される。現在、解析中であるが詳細を報告する。 

 

図 4. [Rh2(bza-d5)4pyz-d4]  (1)                     図 5. [Rh2(bza-d5)4pyz-d4]  (1) 

[Rh2(bza-d5)4pyz-d4](3D2)  (2)                      [Rh2(bza-d5)4pyz-d4](3D2)  (2) 

の中性子回折図(80K)                             の中性子回折図(30K) 

 

 


