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不規則なガラス構造に潜む規則性を発見！ 
─ ガラスの物性評価や効率的な新規ガラス開発の

指針に ─

　ガラスは，窓ガラスやディスプレイのよう
に現在の日常生活に欠かせない基盤材料であ
る．一方で，その原子配置が一見無秩序で複
雑なために，構造の理解や制御が難しく，合
理的な材料設計には多くの課題が残されてい
る．これらの課題を解決するためにガラス構
造の定量的な評価技術が必要とされ，これま
で国内外で幾何学などに基づく解析法の開発
が取り組まれてきた．
　今回，東北大学の志賀元紀教授，早稲田大
学の平田秋彦教授，NIMS の小野寺陽平博士，
産業技術総合研究所の正井博和博士の研究グ

ループは，シリコンと酸素だけからなるシリ
カガラス（石英ガラス）のネットワークに内
在するリング構造に着目して，" 真円度 " およ
び " 粗さ " という新たな指標を開発し，リン
グ構造の３次元的な定量化に成功した．従来，
リングの構成原子数のみが解析に用いられて
きたが，本指標を用いることで，ガラスを構
成するリングには，数種のシリカ結晶と同様
なものと，ガラス独特の形状のリングが共存
することを初めて明らかにした．さらに，リ
ング周辺における原子分布を定量化すること
によって，ガラスの局所構造は結晶と同様に
異方性を持ち，強い秩序が存在することを明
らかにした．
　本成果は，科研費・学術変革領域研究（A）「超
秩序構造科学」の連携研究として行われたも
のであり，Communications Materials 誌に掲
載された（https://doi.org/10.1038/s43246-023-
00416-w）．
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毒性元素を含まない熱電材料で過去最高の
変換効率－逆ペロブスカイト酸化物で実現－

　東京工業大学の片瀬貴義准教授・ホシンイ
博士研究員・神谷利夫教授らの研究グループ
は , 逆ペロブスカイト構造を有する Ba3SiO が , 
毒性元素を含まない材料として過去最高の熱
電変換効率を示し , 高性能熱電材料として有望
であることを発見した .
　これまで , 廃熱を電気エネルギーとして再利
用するための熱電変換材料には , 鉛やテルルな
どの希少で毒性を有する元素が使われており , 
より安価で環境に優しい材料の開発が求めら
れていた . 一方 , SrTiO3 に代表される酸化物
熱電材料は , 無毒で豊富な元素で構成されると
いうメリットがあるものの , 熱伝導率が高いた
めに変換効率が低いという問題を抱えていた .
　本研究では ,“ 逆 ” ペロブスカイト構造と呼
ばれる特殊な結晶構造を有する Ba3SiO が , 
SrTiO3 に比べて約 1 桁低い熱伝導率を示すこ
とを見出した . この Ba3SiO では , 陽イオンと
陰イオンの配置が SrTiO3 とは “ 逆 ” になって

おり , 重元素の Ba を多く含み , 弱い O － Ba
結合からなる柔らかい骨格を有していること
から , 低い熱伝導率が実現される . さらに第一
原理計算から , 通常は陽イオンになる Si が陰
イオンとして振る舞い , 電荷キャリアの移動
を担うことで高い電気出力を実現できること
を明らかにした . このことから , Ba3SiO は 300
度付近の中温域において , 毒性元素を含まない
材料として最高の熱電変換効率（ZT）~2.1 を
示す有望材料であることが分かった . この性能
は , 鉛やテルルなどの毒性元素を含む材料の性
能に匹敵することから , 毒性元素を一切含まな
い環境調和型熱電材料への代替につながると
期待できる .
　今後は , Ba3SiO へのキャリアドーピングや
他元素の固溶による性能向上を進めていくと
ともに , 関連組成化合物への拡大によって、大
気中での安定性向上やさらなる性能の革新が
見込める . これらの実現によって , 毒性元素を
含む従来材料を代替し , 熱電技術の大規模な利
用拡大に貢献していくことが期待される .
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