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X線回折を用いた構造解析では、より結晶性の高い試料を作成することが望ましい。しかし、タンパク質

は大規模な単結晶が得にくいため、多結晶系材料を解析する手段が求められている。そこで我々は、計

算化学を用いて先に構造を決定し、そこで得られた構造に対してX線回折シミュレーションを行い、その

結果を実験の結果と比較することで、多結晶系のような複雑な構造の解析が可能であると考えた。本研

究では、この解析手法の第一歩として、無機の多結晶材料であるBaMgAl10O17:Eu2+（BAM）の構造解析

を行った。 
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図2 (a)XRDパターンシミュレーションの結果
(b)29.94°周辺の拡大図
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図1 各サイトの位置

aBRサイト BAM 中の Eu の位置として、図 1 に示す 3 種類の

サイトが提唱されている。これらの各サイトに Eu を配

置したモデルについて XRD シミュレーションを行っ

た。図 2(a)に、Eu が BR サイトにある場合の計算結

果を示す。計算で得られたパターンは実験値[1]の

傾向とよく一致した。図 2(b)に、各サイトに Eu がある

場合の計算結果のうち、実験で微小なピークが見ら

れる 29.94°周辺を拡大したものを示す。Eu が aBR、

mO サイトに存在する場合、29.94°のピークが大き

く減少することが示された。これは Eu の位置がずれ

たことによって、(1 0 6)面内で負の干渉が起こったこ

とに起因している。これらのことから、Eu の位置は

BR サイトが支配的であることが示唆された。 

 以上より、原子のわずかな位置の違いによる XRD

パターンの変化を、実験値と比較して帰属すること

で、材料の微細構造解析ができることが示された。

今後、更なる発展として、この手法をタンパク質の多

結晶体の構造解析に応用できると考えられる。 
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