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by Reverse Monte Carlo simulation�



� ,- � +� �

TbFe2D3.0 �

�



2.5 nm 

Tb 

Ni 
D TbNi2D2.4�

Structure of amorphous TbNi2D2.4 
by Reverse Monte Carlo simulation�



�
Lo

ca
tio

n 
of

 D
 a

to
m

  (
%

) 

a-TbFe2D3.0 a-TbNi2D2.4 

4F
e 

3F
e+

1T
b 

1F
e+

3T
b 

2F
e+

2T
b 

4T
b 

Tetrahedral site 

4N
i 

3N
i+

1T
b 

1N
i+

3T
b 

2N
i+

2T
b 

4T
b 





�



�



�



�



�



a-TbFe2D3.0 

a-TbNi2D2.4 



�
�

�

�



�	


�

�

���������������� � � �

Glass 

Crystal 

���������������� ����� �
 

;�<
 �
,01�'���0�&
�	
���*

����

	�	�
������*
�������
��

��
������
�

;�<
+�
 �='�&
�	
���*
��������
��	������*
��
��

��
��	�����


�
�

�

�

�

�



��


10-11

10-10

10-9

10-8

10-7

10-6

10-5

10-4

10-3

σ
R

T/
 S

/c
m

100806040200
x / mol% Li2S

100

90

80

70

60

50

40

30

E
a / kJ/m

ol

�

�>������?�����

�� σ�, �0



(27ºC)
σRT
�

Ea
�

(Li2S)70(P2S5)30  
�

σRT (S/cm) 9.09 × 10-5  

42.3 Ea (kJ/mol) 



0 5 10 15 20 25

1
0
1
0
1

1

1

1

0

0

0

0

�

X  
S(Q) 

 
S(Q) 

�
�
@��
 �
�
@��



�
�
�



�
�
�


�
)

 �
)



�
)�



�
)�



�
)�



�
)�



�
)�



�
)�



�
)�



0 5 10 15 20 250
1
0
1

1
0
-1
-2
-3
2

2
3
4

���)�*
�
)��*
��)��� ����)�����*
�
)��	
�*
��)����



��
���
��



0 1 2 3 4 5 6
0

0

10

0

0

0

��
��
��



�
�
@


 �
!"

��
�


?�?


�� ��

�� ��

���


������� �
�

�
� �

�� ��
����� �

�

P2S5 �

P4S10  
�

S 

S 

�
�� ��

�
�� ��



��


1.5 2 2.5 30

0

0

10

10

-10

-20

10

20

30
40

1.5 2 2.5 3
0

0

0

0

0

0

�
�
@
 �
�
@


��
��
��



��
��
��



X   

�
)



�
)�



�
)�



�
)�



�
)�



�
)�



�
)



�
)�



�
)�



������������������� �

�� ��
�� ��

�

�
�

�����
 ����

�����
 ��!�

�����
 ����

�����
 ����

�����
 ��!�

�����
 ����

�����
 ����

�����
 ����

�����
 ����

�� � �
�

(1) P 4 S PS4  
(2) Li2S P S  
(3) Li2S P S �



�

1 S 2 S  
= Li S �

PS4 Li2S  

Li2S �

Li2S PS4 �

Li2S S �

S 

���� � ��� � S×2 

Li+ 

Li+ 

Li 

��

��



��


�

������������������ �

0 5 10 15 20 25 30

0
1
2
-3
-2
-1
0
1
2
3
4

 neutrons
 RMC

 X-rays
 RMC

�
�
@��



�
�
�


0 5 10 15 20 25 30

 neutrons
 RMC

 X-rays
 RMC

0

1

0

1

2

�
�
@��



�
�
�


������������������ �
� ���� ��

 
(1)   PS4  
(2)   �



��


ガラスの�次元構造モデル�
�
)

 �
)�

 �
)�



�
)�

 �
)�



» �

Li 

��

��



��


�

�
)�

 �
)�

 �
)�

 �
)�



x rmax(Å) 
20  3.10 
40 3.10 
60 2.95 
70 3.00 

>� .A�
��0� 



Li S NLi-NBS  

���� �
� � ��

�� ���
��

�

S 

Li+ 

Li+ 

�� ��� �



������������������� � 



�
)

 �
)�

 �
)�



�
)�

 �
)�



Li 

����

�

�

�
)

 �
)�

 �
)�



�
)�

 �
)�





�	


�� �

N
Li
-L
i


�
�
�

�

�

10-11
10-10
10-9

10-8
10-7
10-6

10-5
10-4
10-3

σ
R

T/
 S

/c
m

100806040200
x / mol% Li2S

σ �



�

�

�������� �

���������������� �
�



X-ray 

Neutron 

��9�
)
���	B*
χ�
)
�
�����

�

P1 
�
)
����	����
@*

�
)
��
��
���
@*


�
)
���������
@*

α
)
�
���
�����
C*

β
)
�����
��	�
C*

γ
)
����������
C


���

����

Li+  [P2S7]4– 
[PS4]3– �

�����

7


Li+ 
�

X H. Yamane et al., Solid State Ionics, 178 (2007)1163-1167.�

� �



��


���������
����������������� �

(7Li2S)70(P2S5)30 �
7Li7P3S11 �

�
�

�
�

������������������������

��������� �
������������������ "#� �

����������������� ��������� ��

"#� �



��


"#� �

 �
��



�
�
@

0 5 10 15 20 25 30

1

1

 X-rays
 RMC

 Neutrons
 RMC


�
�
�


�
�
@��


(7Li2S)70(P2S5)30 �
7Li7P3S11 �

��������� ��������� ��



(7Li2S)70(P2S5)30 �
7Li7P3S11 �

�

�

[PS4]  
�

�

LiS4   
�



�

���� �

$�� �

� �

�� �

���� $ �� $�� �

�

(7Li2S)70(P2S5)30 �
7Li7P3S11 �

���� �

$�� �

���� $�� �



��


� $�� ��
�

�
��%�����&� ����!'�

�


���(�
�
�


�


�


�


�
 �
R 

Li+ 

2.09Å  

Li+ ��

 □S4 �

$��
	 �� �

�






�
�
���%�����& ����!' �� �����'��

�
�

D�
�

�

����
�
@


$�� ���

�
�

�� $�� �

$�� � �



��


���� $�� �

���� �� $�� 


��������� � ������������������ �

��������� �
�� $�� �

���� �� $�� � �




�� �
$�� �

�
� ��

���� �

��������� �






g i-j
(r

)

876543210

r / Å

���� $�� �� �������



7Li7P3S11  
(7Li2S)70(P2S5)30 �

[LiS4] -[□S4] �

rmax 

LiS4  
Li □S4  

rmax 2.70 Å�



rmax =2.70Å �

���� �� $�� 



Nave. =1.94 Nave. =3.91 

������������������ ���������� �
�

���� �� $��
�)��������� ��!� �
�)����������������� ��!� �



Ea（（ガラス） 
Ea（準安定結晶） 522

342
=

.

.

Nave.（準安定結晶晶） 
Nave.（ガラス） 

~2�

913
941

=
.
.

活性化エネルギーの比：�

平均配位数の比：� ~ 

���������� �

��������� � ������������������ �

Ea =22.5  kJ/mol Ea =42.3  kJ/mol 
Nave. =1.94 Nave. =3.91 

 
�



����������������ガガラスと�������� �

���������� �

Nave.（準安定結晶） 
Nave.（ガラス） ~2 Ea（ガラス） 

Ea（準安定結晶） 
~ 2 

1 
�

�� �
�

���������� �

�

������������������ �

*�*�

�� �
�

�



E�?"�!� �

�
�



52�

�
�

Bird’s eye photo in January of 2008 

�

�
�

�

�
�

�

�

�

�

�
J-PARC�



�E�?"�!� >+ �



�

Proton Beam�

�

�



�

�

�

�

55 



5m
4.4m

1.8m

56 





����

�

15m3 �

 
T0 �

�

�

�

T0 
�

NOVA �

PCT�

�



�



�










� ��� �






























�F�
�F��
 
	
�
��
�
 �
������


�����

�����

�����

�����

�����

�+��

�+��

G��G��


�
������


�
������


�
������


�
������


�H��
����
����
�
��
�


�
�������
���

�
�����


�
�������

����
��
��
�


� �I��JI��I!!


K��"#


$�����
�


��I��%I��I!!


� �I��JI���I!!


?�/ 

&' &' �

.5�" ��
 A61�����
)
���
,A61��306
�

�� �



�

���
��
��	
��

���

��
���
�����

���
��
��������

������
�����
�� 
!!�


	������

��"
#$%

����

�����

1

10

100

0.01 0.1 1 10

�
�
@���

����
	

�
�

@���

����

��

��

���
��

��

��

���
��

E�?"�! ��

��


  0�7� ��
�

12

8

4

0 6 7 8
0.1

2 3 4 5 6 7 8
1

2 3 4 5 6 7 8
10

2

10

8

6

4

2

6

4

2

8

6

4

2

�
�
@�

�����

Δ����
�	

�
�	
��

Δ����
�	

�
�	���

Δ����
�	�
�
�	���

Δ����
�	


�
�	����

��
���
�����

��
���
�����

��
���
�����

��
�����

�


����
L
���
�

��5� 
��� 	 � �����	' � �





�

"���&9#�3����1 












