
水素吸蔵物質Y2CHxにおける水素の電子状態
Electronic state of hydrogen in the hydrogen storage material Y2CHx
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2次元層状物質であるY2Cは、[Y2C]2+の正に帯電した 8面体が層状に連なった構造を有する、
空間群 R3̄mに属する物質である。DFT計算やバルク測定、ARPES測定などから、余った電子が
層間に 2次元状に広がっていることが提案されており [1-3]、電子がアニオンとして振る舞うエレ
クトライド物質として注目を集めている。
本物質は水素貯蔵材料や水素が絡んだ触媒反応マトリックスとしての観点から、インタカレー

トした水素がどのようなサイト ·配位で安定化するかに関しても興味が持たれている。我々は、物
質中で水素の軽い同位体として振る舞うミュオンに着目し、ミュオンスピン回転実験 (µSR) を
行い、Y2C における希薄水素としてのミュオンがどのような局所電子状態にあるかを調べた。
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図 1: Y2Cの結晶構造。Yの四面体中心 (Y4 サ
イト) と六面体中心 (Y6 サイト) をピンクの丸
で示した。

その結果、Yサイトに局在する d電子とミュオン
の超微細相互作用の大きさから、ミュオンが当初
想定されたY6サイトではなく [4]、Y4サイトと呼
ばれる Y四面体の中心位置にいる可能性が高いこ
とが明らかになった。これは、重水素化した試料
Y2CDx (x = 2, 2.55)における中性子散乱の結果 [5]

とも整合し、Y6サイト (Y八面体中心)よりもYに
近いことから、ミュオンが Yと結合を作っている
ことを示唆している（この場合、ミュオンはヒドリ
ドイオンと同じく負イオンとして振舞っている可
能性が高い）。
発表では、水素化した試料Y2CH2.55のミュオン

実験の結果も紹介し、Y2CHx (x = 0, 2.55) におけ
る水素の電子状態に関して議論する予定である。
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