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2008 年に層状オキシプニクタイド(LaO)FeAs を母体とする物質で超伝導が発見されて以来、同

一構造や類似構造をもつ様々な物質に関する研究が世界中で繰り広げられ、超伝導転移温度が更

新されるだけでなく、新しい熱電半導体なども発見された。 

このようにこの物質群は、固体物理と機能材料との両面から大変魅力的であり、我々のグルー

プでは、オキシプニクタイドの物性評価とその物理を理解するために様々な角度から研究を行っ

ている。試料合成の際に必ず行われる結晶構造評価である粉末 X線回折測定は、基本的に結晶構

造の対称性の情報をもっているが、X 線は固体中の電子と相互作用をするため電子数の情報を持

ち合わせている。このため、統計精度の高い回折プロファイルを得ることができるのであれば、

これを逆フーリエ変換することで電荷密度の実空間における分布に関する情報が得られる。 

そこで、今回、我々は、代表的な層状オキシプニクタイドで、反強磁性絶縁体の(LaO)MnAs、

超伝導体の母物質(LaO)FeAs、同じく超伝導を示す(LaO)NiAs、非磁性絶縁体の(LaO)ZnAs に対し

て、高輝度放射光 X線を用いた粉末 X線回折測定を行い、この情報をもとに電荷密度分布を得た

のでその結果について報告する。 

測定に用いた試料は、全て、固相反応法で作成した多結晶焼結体である。放射光 X線粉末 X線

回折測定は、SPring8 BL02B2ビームラインにおいて 25 keV（波長 0.49 Å）の X線を用いて室温で

行われた。得られた回折プロファイルの解析には、Rietveld/MEM法を用いた。 

図１に、回折プロファイルの解析後、得られた

(LaO)FeAsと(LaO)NiAsの電荷密度分布を示す。Laと O

の間には、有限な電荷密度が観測されることから La-O

の結合は共有結合的であることがわかる。Fe(Ni)-As 間

も同様、２つの原子の間には有限な電荷密度があり、共

有結合的であることがわかる。また、LaO 層と FeAs 

(NiAs)層の間には、有効な電荷密度が存在せず、この物

質が層状物質であることがわかる。各原子の大きさをマ

リケンの方法で決定し、電子数を数えた結果、LaO層の

チャージは、ほぼ±ゼロ、FeAs (NiAs)層もほぼ±ゼロ

となっており、各層が電気的に中性になっていることが

初めて分かった。発表当日は、絶縁体の結果についても

報告する。	 	 	 	 	 	 	 	 	 	 	 	 	 	 	 	 	 	 	 	 	 	 Figure 1  Charge density distributions 
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