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研究の概要：水素の結合自由度に基づく独自の指導原理により、水素の高密度化が困難なため 
“ハイドライド・ギャップ” とされてきた 3d 遷移金属群が主相となる新たな水素化物を合成、 

その解析やデータベースの構築等により高密度水素化物の材料科学を発展させる。特性予測、 

高圧合成、量子ビーム解析などの要素研究を融合、従来技術では合成できない高密度水素化物 

を広く探索し、さらに高密度水素貯蔵材料や高速イオン伝導材料としての組成最適化も進める。 

研 究 分 野：材料工学、材料化学 

キ ー ワ ー ド：エネルギー材料、無機材料創成・合成プロセス、原子・電子構造評価 

１．研究開始当初の背景      
水素化物に関わる従来研究を、水素の「結

合自由度」の観点で抜本的に見直すことで、
元素戦略上も極めて重要な 3d 遷移金属水素
化物をはじめとした高密度水素化物の社会
的・学術的価値を格段に高めることが期待さ
れている。 
 
２．研究の目的     
水素ダイアグラムや計算材料科学に基づく

特性予測、水素流体での高圧合成、多様な量

子ビームによる水素化反応過程や原子・電子

構造の解析、などの要素研究を融合して、高

密度水素化物を広く探索し、さらに高密度水

素貯蔵材料や高速イオン伝導材料としての開

発指針を解明する。 
 
３．研究の方法    
1) 水素の結合自由度の制御: 新たな高密度
水素化物の合成を目指して、理論・実験両面
から水素の結合自由度の解析を進め、出発物
質や候補水素化物を選定する。 
2) ハイドライド・ギャップの克服: 電子ドナ
ー添加技術や高圧水素化技術を確立して、鉄
やニッケルなどを中心とした 3d 遷移金属群
を含む高密度水素化物を広く探索・合成する。 
3) エネルギー関連機能の強化: 出発物質や
合成条件、水素化反応過程や原子・電子構造
の解析結果などを統合したデータベースを
構築することで、水素貯蔵やイオン伝導など
の機能強化に向けた開発指針を解明し、組成
最適化等に資する。 

４．これまでの成果      
鉄やクロムを主相とする新たな高密度水

素化物の研究を進めた結果、以下の特筆すべ
き成果を得た。 

まず水素の結合自由度を高めて新たな鉄系

水素化物を合成するために「電子ドナー添加

技術」を導入した。その結果、30年以上も研

究報告が途絶えていた[FeH6]錯イオン（4価
の陰イオン）を主相とする水素化物群におい

て、鉄系では世界最高の水素密度（6.7質量%）

に達する新たな高密度水素化物Li4FeH6の合

成に成功、中性子・高輝度X線回折測定など

の量子ビーム解析によりその形成機構も詳細

に解明した。 
また材料バリエーションの拡張のために、

上述のLi4FeH6におけるリチウムの一部をア

ルミニウムなどの他の金属で置換する研究を

進めた。その結果、[FeH6]錯イオンに加えて

単数あるいは複数の水素アニオンH―を共存

さ せ る こ と で 電 気 的 中 性 条 件 な ど の

tunablityが向上し、LiAl3FeH8などの新たな

高密度水素化物が数多く合成できることを見

出した。水素アニオンの積極的活用による水

素化物の合成事例は稀であり、「水素アニオ

ン添加技術」による設計指針を世界に先駆け

て実証したといえる。 
さらに[FeH6]錯イオンよりも水素を高密度

化した[FeH7]錯イオン（3価の陰イオン）を

含む高密度水素化物が存在することも、第一

原理計算によって予測した。 
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鉄系での以上の成果を、水素化物の合成が

より困難であるクロム系に展開、7つの 
水素が双五角錐状に配位した[CrH7]錯イオン

（5価の陰イオン）が安定化できることを予測

した。上記の「電子ドナー添加技術」と「水

素アニオン添加技術」との融合により、実際

に水素密度6.1質量%を有する新たな高密度

水素化物Mg3CrH8の合成に成功、中性子・高

輝度X線回折測定などにより原子・電子構造

も詳細に解析した（図1）。 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

       
図 1 （左）[CrH7]錯イオンの原子構造と中性子回折測定

の解析結果、（右）クロム系高密度水素化物に関する新
聞報道（2015 年 3 月 30 日付日経産業新聞）。      

高速イオン伝導材料にかかわる研究に関し

ても、全固体リチウム（またはナトリウム）

イオン二次電池としての蓄電デバイス設計も

視野に入れた研究まで展開した。 
特筆すべき成果の一つが、熱力学的・化学

的に安定な[B12H12]および[B10H10]錯イオン

（何れも2価の陰イオン）を含む高密度水素化

物での高速イオン伝導性の発見である。これ

らの錯イオンが昇温に伴い高速回転して動的

無秩序状態になることで、周囲のリチウムや

ナトリウムなどの可動イオンが高速伝導し始

める固有の伝導機構も解明した。 
また上述の錯イオンのホウ素原子のひとつ

を炭素原子で置換した [CB11H12] および

[CB9H10]錯イオン（何れも 1 価の陰イオン）

を含む高密度水素化物の場合、室温で 10-2 
S/cm 以上もの高速イオン伝導性が発現する

ことも実証した（図 2）。 
さらに蓄電デバイス設計に展開するために、

産業界からの研究協力者とともに硫黄－炭素

複合材料を正極として用いた全固体バルク型

リチウム－硫黄電池を試作（図 2）したとこ

ろ、従来電池に使用されている正極材料と比

較して 2 倍以上高いエネルギー密度（約

500Wh/kg）も達成した。 
これらは、革新的蓄電デバイスの創製に繋

がるブレークスルー技術のひとつとして世界

的に注目されており、高密度水素化物の新た

な材料科学分野を拓きその社会的価値を格段

に高める、ハイインパクトな成果といえる。 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図 2 （左）[CB9H10]錯イオンなどを含む高密度水素化物
での高速イオン伝導性、（右）試作した全固体バルク型
リチウム－硫黄電池の外観と雑誌特集記事での掲載例

（日経エレクトロニクス 2015 年 3 月号）。 
  
５．今後の計画      
1) 水素配位数が“9”の新たな高密度水素化物

の探索を通して、[MH9]錯イオンに特有の物

性・機能性を解明する。   
2) 高密度水素貯蔵材料として期待されるニ

ッケルを主相とする高密度水素化物に注目し

て、“前駆体”の形成過程等を解明する。 
3) 新たな高密度水素化物を用いた蓄電デバ

イスの設計を進める。 
4) これまで得られた高密度水素化物の原子

構造・電子構造の情報を統合してデータベー

ス化を進める。 
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