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１．概要（Summary ） 

持続可能な科学技術への社会的要望から資源枯渇や

毒性の心配が少ない元素を利用した高機能材料の開発

が求められており、複数の陰イオンを含む複合アニオン

化合物、特にペロブスカイト型酸フッ化物はその有力な候

補物質として精力的に研究が行われている。ペロフスカイ

ト型化合物はABX3の組成式を持ち、酸化物、フッ化物で

はA、Bイオンの組み合わせで構造が変化するが、ペロフ

スカイト型酸フッ化物では、陰イオンの分布の影響で、ほ

とんどの化合物が立方晶構造となる。一方、近年合成が

報告された AgTiO2F は[1]、例外的に正方晶構造であり、

何らかの陰イオンの秩序配列があると推察されるが、秩序

構造の有無や正方晶構造となる理由についてはわかって

いない。またこの化合物は光触媒としての応用が期待さ

れ、その機能開拓には陰イオン分布の制御が欠かせない。

そこで本研究では AgTiO2F について X 線 PDF を利用し

た局所構造解析に取り組み、秩序構造の有無について

検討した。 

 

２．実験（目的,方法）（Experimental） 

BL22XUκ型回折計を用い、18K、80K、300K の回折デ

ータを収集した。収集した回折データから、PDFgetX3 プ

ログラムを用いて拡張二体相関関数（PDF）を求め、また

PDFgui プログラムを用いて局所構造解析を行った。また、

同時にリートベルト解析により、平均構造についても解析

を行い、局所構造と比較、検討を行った。 

 

３．結果と考察（Results and Discussion） 

これまでの研究から AgTiO2F の平均構造は、c 軸方向に

TiO4F2 八面体が同位相で回転した正方晶構造（空間群：

I4/mcm）であることがわかっている[1]。そこで、r > 20Åで

の PDF について、この平均構造を基に構造の精密化

に取り組んだ。図 1 に 300K での 20Å～40 Å の範囲で

の PDFとその解析結果を示す。図よりわかる様に、この

範囲では既報の構造で良くフィッティングすることが

できた。また、図 2にフィッティングから得られた結晶

構造を示す。Ag、 Ti、O(F)は、灰、青、赤でそれぞれ示

されており、楕円球は存在確率が 50％の領域を表してい

る。図 2(A)より、apical 位置の陰イオンは c 軸方向への

熱振動が大きくなっていることがわかる。また c軸方向

からの投影図（図 2B）より、TiO4F2八面体の回転も再現

できていることがわかる。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

今後、18K、80K のデータについても解析を進め、陰イオン

の秩序構造について検討を行う。 

 

 

図 1 AgTiO2Fの 300Kにおける PDFと解析結果 

 

 

図 2 PDF解析から得られた AgTiO2Fの結晶構造 

 

 



 

４．その他・特記事項（Others） 
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