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結晶の中に潜む「隠れた分子」を発見 
――放射光が解き明かす非磁性絶縁体の謎―― 

 

発表のポイント 

◆放射光 X 線回折と逆モンテカルロシミュレーションにより、ニオブ酸化物結晶の中に従来の

方法では見えない「隠れた分子」を発見しました。 

◆発見した分子は、この物質の磁性と伝導性を支配している可能性があります。 

◆結晶に潜む短距離相関を可視化する新たな解析手法の有効性を実証しました。本手法は、物

質中に潜む新たな物理現象の発見につながることが期待されます。 

 

結晶中に潜む四量体型の金属分子 

 

概要 

東京大学大学院新領域創成科学研究科の鬼頭俊介助教、西田祥太大学院生（研究当時）、徳永

祐介准教授、有馬孝尚教授（兼：理化学研究所創発物性科学研究センター センター長）、理化

学研究所創発物性科学研究センターの豊田新悟研究員、高輝度光科学研究センターの中村唯我

研究員の研究グループは、ニオブ酸化物結晶の中に潜む「隠れた分子」を発見しました。 

本研究対象のニオブ酸化物は磁性を持たない絶縁体ですが、その物性の起源は長年の謎でし

た。本研究グループは、大型放射光施設 SPring-8（注 1）における X 線回折実験（注 2）と、

逆モンテカルロシミュレーション（注 3）というデータ解析手法を組み合わせることで、典型

的な X 線回折強度の 1 万分の 1 以下という極めて微弱な散漫散乱（注 4）信号の精密測定と解

析に成功しました。その結果、結晶中の微小な原子変位を高精度に抽出し、4 つのニオブ原子

が分子のように振る舞う新しいクラスターの存在を明らかにしました。本成果は、この物質の

非磁性絶縁体状態の起源を分子軌道の観点から解明するものであり、従来の結晶構造解析では

捉えられなかった短距離相関の可視化を実現したものです。本研究で実証した手法は、物質中

に潜む新たな構造や物理現象の発見につながることが期待されます。 

本研究成果は、米国物理学会の科学誌『Physical Review Letters』に、2026 年 5 月 19 日付

で掲載されました。 
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発表内容 

物質科学の研究において、物質中の原子の並び方（結晶構造）を知ることは物性理解の出発

点です。近年では計算科学が飛躍的に発展し、結晶構造から電子の状態を計算することで、物

質の性質をある程度予測できるようになりました。例えば、水素化物における高圧下での超伝

導の発見などは、理論予測をきっかけに実験的にも実証されています。 

しかし、電子同士の相互作用（電子相関）が強い物質では、結晶構造から予想される性質と

実際の振る舞いが一致しないことがあります。パイロクロア構造（注 5）をもつニオブ酸化物

Y2Nb2O7はその代表例です。この物質では、イットリウム（Y）とニオブ（Nb）がそれぞれパイロ

クロア格子を形成しています。Y2Nb2O7において、Y イオンは+3 価で閉殻電子配置をとり、物性

への寄与はほとんどありません。一方、+4 価の Nb イオンは価電子を 1 個持ち、金属的あるい

は磁気的な振る舞いを示すことが期待されます。ところが、過去の磁化測定では、この物質が

非磁性の絶縁体であることが報告されており、結晶構造からの予測と矛盾していました。この

問題は 20 年以上にわたり未解決の謎として残されてきました。 

本研究グループは、この謎を解明するため、Y2Nb2O7単結晶を用いた X 線回折実験を、大型放

射光施設 SPring-8 の BL02B1 ビームラインにおいて実施しました。放射光では、実験室光源と

比べて 1 億倍以上明るい X 線を利用できるため、通常の測定では捉えられない微小な構造変化

を検出することができます。その結果、三次元的に分布する非常に弱い散漫散乱強度の観測に

成功しました（図 1a）。散漫散乱は結晶中の乱れや短距離相関を反映する重要な信号ですが、

そのパターンは複雑なことが多く、従来の結晶構造解析では扱うことが困難でした。本研究で

は、逆モンテカルロシミュレーションを用いてこの膨大な散漫散乱データを解析し、Nb イオン

の微小な変位によって散漫散乱パターンを再現することに成功しました（図 1b）。 

 

図 1：Y2Nb2O7の放射光 X 線回折データと逆モンテカルロ(RMC)シミュレーションの結果 

(a) 実験で観測された散漫散乱パターン。(b) Nb 原子の微小な変位のみを考慮した RMC シミュレーションで

得られた散漫散乱パターン。 

 

得られた結晶構造の中には、一直線上に並んだ 4 つの Nb イオンがわずかに近づき合って形

成される「四量体」が存在することが分かりました。この四量体は分子のように振る舞い、分

子軌道を形成します。これらの軌道に 4 つの電子が低エネルギー準位から順に占有されること

で電子が対を作り、非磁性絶縁体が実現されます（図 2）。 
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図 2：4 つの Nb イオンが作る直線四量体とその分子軌道 

RMC シミュレーションで得られた結晶構造の中には、一直線上に並んだ 4 つの Nb イオン（緑丸）が互いに近づ

いて形成する「四量体」が存在する。黒矢印は原子変位を示す。各 Nb イオンは 1 つの価電子を持ち（赤矢印

は電子スピンの向きを表す）、a1g と呼ばれる原子軌道を占有している。この 4 つの Nb イオンが結合すると、

σ1、σ2、σ3、σ4の 4 つの分子軌道がエネルギーの低い順に形成される。1 つの軌道には 2 つの電子が入るた

め、四量体中の 4 つの電子は σ1 と σ2 を占有する。その結果、各軌道ではスピンが反対向きの電子同士が対

を作り、磁気的な性質が打ち消し合って非磁性状態が実現する。さらに、占有された σ2 軌道と空の σ3 軌道

の間にエネルギーギャップが生じるため、この物質は絶縁体となる。 

 

本研究は、長年の未解決問題であった非磁性絶縁体状態の起源を、分子軌道という観点から

明確に説明したものです。本研究で実証した手法は、さまざまな量子物質や機能性材料に広く

適用可能です。これにより、従来の結晶構造解析では捉えられなかった局所構造や電子状態を

明らかにし、物質中に潜む新たな物理現象の発見につながることが期待されます。 
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用語解説 

（注 1）大型放射光施設 SPring-8 

理化学研究所が所有する兵庫県の播磨科学公園都市にある世界最高性能の放射光を生み出す大

型放射光施設で、利用者支援等は高輝度光科学研究センター（JASRI）が行っている。SPring-

8（スプリングエイト）の名前は Super Photon ring-8 GeV に由来。SPring-8 では、放射光を

用いてナノテクノロジー、バイオテクノロジーや産業利用まで幅広い研究が行っている。 

 

（注 2）X 線回折実験 

X 線を用いて結晶構造を調べる実験手法の 1 つ。X 線を試料に照射し、どの方向にどのような

強さで X 線が散乱したかを測ることで、試料の中の原子の並び方や原子間の距離を決定する。 

 

（注 3）逆モンテカルロシミュレーション 

実験データを再現するように、原子の位置を試行錯誤的に更新していく計算手法。特に、平均

構造では捉えにくい乱れや短距離相関を解析するのに有効である。 

 

（注 4）散漫散乱 

結晶の完全な周期構造からのずれによって生じる弱い散乱。通常の回折ピークとは異なり、広

がった強度分布として観測され、物質中の乱れ、揺らぎ、短距離相関などの情報を含んでいる。 

 

（注 5）パイロクロア構造 

一般式 A2B2O7 で表される結晶構造に見られる三次元ネットワーク構造。A と B のサイトの原子

は正四面体が頂点を共有して連結した構造を形成し、幾何学的なフラストレーションを生じや

すい。 
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問合せ先 

（研究内容については発表者にお問合せください） 

 

東京大学大学院新領域創成科学研究科 

助教 鬼頭 俊介（きとう しゅんすけ） 

Tel：04-7136-3769 E-mail：kitou@edu.k.u-tokyo.ac.jp 

 

東京大学大学院新領域創成科学研究科 広報室 

Tel：04-7136-5450 E-mail：press@k.u-tokyo.ac.jp 

 

理化学研究所 広報部 報道担当 

Tel：050-3495-0247 E-mail：ex-press@ml.riken.jp 

 

高輝度光科学研究センター 利用推進部 普及情報課 

Tel：050-3502-3763 E-mail：kouhou@spring8.or.jp 

 

科学技術振興機構 広報課 

Tel：03-5214-8404 E-mail：jstkoho@jst.go.jp 

 

<JST 事業に関すること> 

科学技術振興機構 創発的研究推進部 

加藤 豪（かとう ごう） 

Tel：03-5214-7276 E-mail：souhatsu-inquiry@jst.go.jp 

 


