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アニオン副格子の回転運動を用いた 
フッ化物イオン伝導

　追手門学院大学の高見剛教授は，九州大学の
多田朋史教授，高エネルギー加速器研究機構の
森一広教授と共同で，孤立したアニオン副格子
の回転柔軟性を用いたユニークなフッ化物イオ
ンの拡散を実証した．
　全固体フッ化物イオン電池はリチウムイオン
電池の性能を凌駕する革新型電池としての期待
が高いが，室温動作が課題である．これには，
室温でのフッ化物イオン伝導率を高めることが
鍵となる．本研究では，孤立した SnF6 八面体
の間にフッ化物イオンを含む Tl4.5SnF8.5 を用い，
キャリア量を固定した状態で，Sn サイトを Al, 
Y, Sm で置換してイオン半径を変化させたとき

のセル体積とフッ化物イオン伝導度の関係を調
べた．得られた物質の結晶構造は，中性子回折
測定により精密化した．Tl4.5Sn0.9Y0.1F8.4 が最大
のフッ化物イオン伝導度を示し，活性化エネル
ギーは最小であった．この材料をボールミリン
グすると，La0.9Ba0.1F2.9 に匹敵する高い室温フッ
化物イオン伝導度が得られた．また，ニューラ
ルネットワークポテンシャル分子動力学法を用
いて，フッ化物イオンの拡散機構を解明した．
その結果，SnF6 八面体のフッ化物イオンは回
転運動を起こし，これがフッ化物イオンの拡散
と格子間フッ化物イオンのホッピングを媒介す
ることがわかった．孤立アニオン副格子のこれ
らのダイナミクスは，フッ化物空孔の導入に基
づく従来のアプローチを補完するフッ化物イオ
ン伝導体の新しい設計戦略を提供する．
　本研究成果は，2024 年 9 月 24 日に，米国
化学会の国際雑誌「Chemistry of Materials」
に掲載された（https://doi.org/10.1021/acs.
chemmater.4c01626）．
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図　アニオン副格子の回転運動によるフッ化物
イオン伝導のイメージ．
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