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燃料電池やタンパク質が作るナノ構造

ー中性子で観るナノ構造ー

•物質科学

•中性子で観る

水素 科学•水素の科学

•エネルギー科学への挑戦

•医学への挑戦

ば•研究体制ーつくばスパイラル

高エネルギー加速器研究機構高 ギ 加速器研究機構

池田 進



サイズと科学光年
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量子の世界

分子 集団運動
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おなじ原子で出来ていても
炭素（C）がつくるいろいろな結晶です。
おなじ原子で出来ていても結晶構造が変わると硬さや、電気抵抗など違った
性質を持ちます。

グラファイト ダイヤモンド C60

Cで出来たサッカーボール６角形の網目模様の層



多様性

○結合
イオン結合、共有結合、
金属結合、誘電結合、
水素結合

○自己組織化
結晶、液晶、準結晶、
アモルファス、ガラス、
フラクタル

○相転移
固体、液体、気体
金属ー半導体転移
超伝導、超流動、強磁性

○応答
圧力変化、磁場変化
電圧変化、光変化

１気圧＝105Pa= 103 hPa

物質科学

統一理解

基本構成要素に基づく解析
　　　電子、原子核、スピン

量子力学

１０２種類の原子による
１０２３個の組み合わせの多様な世界



構造をどうやって観るか？
物質波　＝　粒子性　と　波動性
　　　　　　　　　　（量子力学の基本原理）

（Blacklightpowerより）



干渉する波
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原子間距離を観る



中性子の運動エネルギー、速度、波長
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= 4.136ν = 5.2267 ×10−6v 2 = 0.0861T

A-1 A THz  m/sec

例　　5meV    4 A     1.2THz     1000m/sec       50 K

中性子の性質: 無電荷, スピン1/2を持つ物質波



・中性子は電荷がなく原子核により散乱される　　　　　　
・中性子は原子番号の小さい原子核に散乱されやすい。
　（Ｘ線は電子で散乱され、原子番号の大きい原子に散乱されやすい）
　　　　○ 核散乱　○ 軽元素識別能力に優れている　○同位元素も識別できる

・中性子の磁気散乱により、磁気構造が決められる

中性子の核散乱

Ｘ線の電荷散乱
（トムソン散乱）

原子番号

元
素
　
　
　
　
　
　
質
量
数

中性子の散乱能力（散乱断面積）



5-methyl-9-hydroxyphenalenon
R. Kiyanagi et al ; J. Phy. Soc. Jpn. 72(2003)2816

300 K

中性子；水素の位置と水和構造
X-線; 骨格構造
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中性子とX線が「観る」構造



水素の科学
　
　●あらゆる物質材料に
　●大きな量子効果



                  空気側極空気側極
空気中の酸素と水素が
化学反応して水蒸気になる
 4H+ + O2 + 4e- → 2H2O

2H2 + O2 → 2H2O
 水素　   酸素　   　水
水の電気分解と逆の化学反応水の電気分解と逆の化学反応

　　    水素側極水素側極
供給された水素が
プロトンと電子に
分かれる

H2→２H+ + 2e-
水素  プロトン　電子

化学反応エネルギー化学反応エネルギー
　　　　　　　　　　→→電気エネルギー電気エネルギー

　　　 水素
プロトン１つの周り
を電子１つが回って
いる

          電流
電子が移動すること
によって流れる

エネルギー科学への挑戦：燃料電池



水素吸蔵合金水素吸蔵合金
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水素化反応水素化反応
　　- - 発熱　発熱　
++吸熱　吸熱　

551551-74.8-74.8MgHMgH22

292292-31.9-31.9LaNiLaNi55HH6.46.4

T / KT / KΔΔQQ試料試料

ΔΔQQ(kJ/mol)(kJ/mol)::水素化物の生成熱水素化物の生成熱
T :T :放出圧力が放出圧力が11気圧となる温度気圧となる温度

金属格子中の水素　金属格子中の水素　水素分子　水素分子　

格子膨張　　　格子膨張　　　
歪み歪み

表面　表面　



LaNiLaNi55　　::　水素吸蔵中　　水素吸蔵中　

20%20%以上の体積膨張、歪み以上の体積膨張、歪み⇒⇒割れ、微粉化　　割れ、微粉化　　
室温、水素圧室温、水素圧1M1MPaPa　　
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Ti-Cr-MoTi-Cr-Mo合金合金の水素吸蔵の水素吸蔵　　

  fcc fcc 

  fccfcc

+bcc+bcc

  bccbcc  

T iT i0.450.45C rCr0.55-0.55-xxMoMoxx　　

(x=0.05,0.10,0.20,0.30)　　

最大吸蔵最大吸蔵

22相共存時　相共存時　

xx

水素水素残留残留

X線回折



　　水素吸蔵水素吸蔵合金　合金　

1.3(2.1.3(2.77重量重量%)%)2.0(42.0(4重量重量%)%)TiCrMoTiCrMo合金合金

0.9(1.90.9(1.9重量重量%)%)

1.0(1.91.0(1.9重量重量%)%)

1.0(1.11.0(1.1重量重量%)%)

有効水素吸蔵量有効水素吸蔵量
(H/M)(H/M)

0.90.9

1.01.0

1.01.0

最大水素吸蔵量最大水素吸蔵量
(H/M)(H/M)

TiMnTiMn1.51.5

TiCrTiCr1.81.8

LaNiLaNi55

合金合金

合金中に水素が合金中に水素が
残留残留　　

このためには、このためには、33~~44重量重量%%のの水素吸蔵合金水素吸蔵合金が必要が必要

残留残留水素水素
の解消　の解消　

高圧型高圧型MHMHタンクタンク　　better thanbetter than　　　　高圧ガスタンク高圧ガスタンク



  Ti-Cr-MoTi-Cr-Mo合金合金での水素位置での水素位置　　

最大水素吸蔵時　最大水素吸蔵時　M DM D1.91.9      

水素水素ははbccbcc、、fccfcc構造の構造のTTサイトサイト
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水素残留時　水素残留時　M DM D0.60.6      

水素の占有サイト、水素の占有サイト、占有率占有率　

中性子回折

四面体の中心
Tーサイト
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　　(Ti(Ti0.450.45C rCr0.55-0.55-xxMoMoxx)D)D0.60.6

D-Cr,D-MoD-Cr,D-Mo

Ti-Ti,Ti-Cr,Ti-Ti,Ti-Cr,

Ti-Mo,Cr-CrTi-Mo,Cr-Cr

Cr-Mo,Mo-MoCr-Mo,Mo-Mo

動径分布関数動径分布関数RDFRDF　　

D-TD-Tii

金属原子(Ti,Cr,Mo)

水素原子

金属原子位置にTiが多い四
面体に水素が残留

金属原子(Ti,Cr,Mo)

金属原子(Ti,Cr,Mo)

D-D -DD

金属原子(Ti,Cr,Mo)水素クラスター



413 K
0.214×proton

2.92×1021　/cm3

6.086.08××10102020　　/cm/cm33 at 413 K at 413 K
4.264.26××10102020 /cm /cm33 at 393 K at 393 K

298 K 0.8720.872××protonproton
4.004.00××101021 21 /cm/cm33

0.0.000909××protonproton
4.124.12××10101818　　

/cm/cm33

K3H(SeO4)2の
プロトン伝導機構

100度C以上のプロトン伝導体



パーキンソン病や認知症の原因
タンパク質の構造異常と発症

高エネルギー加速器研究機構　
順天堂大学神経内科
国立精神・神経センター
京都大学工学部
北海道大学工学部

日本原子力研究開発機構
茨城大学

医学への挑戦；内藤幸雄

（学術創成研究／代表；池田　進）パルス中性子源を活用した量子機能発
現機構に関する融合研究



散乱位相の違い

水素Hと重水素D

D H

（HとDを混ぜると干渉がゼロとなる場合がある）



H2O D2O
b(H2O)= -0.374x2 + 0.580= -0.168 

b( D2O)=  0.667x2 + 0.580=   1.914

O        16           0.580



コントラスト変調法
１．複合タンパク質（タンパク質分子間、脂質、糖質、DNA、etc）の観察方法



・病気の原因：中脳の神経細胞の変性・減少

・発症年齢：主に50歳代以降の高い年齢

・患者数：・人口10万人あたり100人程度
               ・社会の高齢化にともない増加

・生命予後：一般の人と大差はない

パーキンソン病とは

じっとしている時に
手足などがふるえる 腕や手首などの筋肉が

こわばる
思うように動きだせない。
スムーズに動けない。

姿勢を保てない
転びやすい



パーキンソン病や認知症発症の原因は？
・加齢（老化）　→　脳細胞の数が減少？

・遺伝子の異常　→　I. 遺伝的な要因
　　　　　　　　　　II. 環境からの遺伝子損傷要因
　　　　　　　　　　（酸化ストレスや紫外線、放射線など）
・感染症や他の病気　→　細菌、ウイルス、糖尿病etc

何らかの異常が脳内部で発生
　　　　　　
　　　　　　　　　　　→　いつ頃？、どのような症状で？
　　　　　　　　　　　→　症状の進行を遅らせられる？
　　　　　　　　　　　→　病気は治る？
　　　　　　　　　　　→　異常を予防する方法は？



パーキンソン病の原因は

パーキンソン病

脳のどこで？何が起こっているのか？
正常な脳 パーキンソン病脳

黒質(黒く見える組織）部分の変性

・神経伝達物質ドパミンの減少

運動神経系の異常をもたらす

順天堂大学医学部望月先生提供



認知症の原因は

認知症（アルツファイマー病）
・脳のどこで？何が起こっているのか？

正常な脳 認知症脳

海馬組織の萎縮・消失
・初期：エピソード記憶の喪失
・次第に意味記憶・言語障害行動障害

神経症状の異常をもたらす 順天堂大学医学部森先生提供



パーキンソン病、認知症等の脳疾患に共通する異常とは
ータンパク質の構造異常によるタンパク質の構造凝集と細胞死ー

正常な細胞

タンパク質の設計図遺伝子の異常
タンパク質の化学的修飾異常

異常な構造をもつタンパク質

核の破壊

毛髪、皮膚、つめ

封入体
生存

細胞破壊

死

細胞変性



タンパク質が凝集する主な原因は

１．細胞内の不要になったタンパク質を分解するシステム
　　の異常（不要タンパク質の凝集・蓄積）

・ユビキチンプロテオゾームシステムの異常
　（２００４年、ノーベル化学賞）

２．元々凝集しやすいタンパク質が遺伝子変化、老化、
      酸化ストレス等の影響により凝集

＊脳ではUCH-L1(ユビキチン細胞内回収機能を持つ酵素）



細胞中と同じ状態＝水の中

（解像度：Å~µm ）
(10 nm)

遺伝子異常

代謝

異常

会合体形成 異常な線維化

(100 nm)

タンパク質の会合状態や繊維化状態を観察には



UCH-L1タンパク質の構造異常と
パーキンソン病

Ser18
Ile93

UCH-L1の結晶構造モデル

生体中に広く分布している
UCH-L3（アミノ酸配列が57.7%一致）

の結晶構造から計算

UCH-L1は球状蛋白質

◎これまでの予測

２．I93M変異型

１．Wild-type（正常型）

独のパーキンソン病になりやすい
家系から見つかった遺伝子置換体

3．S18Y多形体
日本、独のパーキンソン病になりにくい
家系から見つかった遺伝子置換体

*１８番目のセリンがチロシンに変化

*93番目のイソロイシンがメチオニンに変化

結晶構造解析からは予測不能！
実際に、水中ではどのような構造の違いがあるのか？



UCH-L1の中性子散乱による観察
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正常型、パーキンソン病型の構造の違い



中性子散乱法によるUCH-L1の構造変化と
パーキンソン病

◎UCH-L1は水中で二量体を形成！
　タンパク質の構造変性（扁平度）と病気の成りやすさは密接に関連する！

UCH-L1の中性子散乱プロファ
イルと理論曲線



認知症の原因は



１０２種類の原子による
１０２３個の組み合わせの多様な世界

新しい統一理解

基本構成要素に基づく解析
　　　電子、原子核、スピン

生命活動
新機能

最新の
物質
科学

光、X線 中性子、ミュオン

研究ネットワーク



高エネルギー加速器研究機構

農業生物資源研究所
農業環境技術研究所
農業工学研究所
食品総合研究所

(財)日本農業研究所
森林総合研究所

気象研究所

土木研究所・国土技術政策総合研究所

建築研究所・国土技術政策総合研究所

(財)ベターリング筑波建築試験センター

産業技術総合研究所

物質・材料研究機構

物質・材料研究機構

国立科学博物館筑波実験植物園

防災科学技術研究所

国土地理院
筑波大学

宇宙開発事業団筑波宇宙センター

理化学研究所

農業技術研究機構
JICA

国立環境研究所

国立医薬品食品衛生研究所

農業技術研究機構
国際農林水産業研究センター
農業技術研究機構

ハザマ技術研究所

(財)日本自動車研究所

NTTアクセスサービスシステム研究所

通信・放送機構筑波情報通信研究開発支援センター

筑波技術短期大学

　1970年代から30年の歳月
をかけて、100の研究機関が
移住した「つくば」では、
それぞれの研究機関が革新
的な成果を出すことは勿論、
「つくば」の集積効果を利
用した「熟成」により、単
一の研究機関ではなし得な
い科学技術の創成、さらに
は、世界をリードする科学
技術の巨大な発信基地とな
ることが期待されている。
　今、この「熟成」の引き
金となる新たなる施策が持
ち望まれる。

　施策の一つとして、物質創
成現場と物質評価現場を立体
的に結合する「つくばスパイ
ラル」を提唱する。
　この枠組みで育成された連
携は、つくばの省庁の枠を超
えた迅速で恒常的な連携
（Tsukuba Research Express）と
なり、物質創成と物質構造研
究両者の加速度的高度化、新
しい科学技術の加速度的創成、
産官学の円滑な連携の加速度
化をもたらす。

　つくばスパイラル　
ー異なる科学技術の立体的連携ー 半径10km内に100研究機関

安・近・短で恒常的な連携＝Tsukuba Research eXpress (TRX)



物質構造研究の向上

物
質
創
成
の
向
上

計測

立
案

物質創成・構造研究 スパイラル
異なる科学技術の立体的連携により、
両者の加速度的な向上を図る

合成
評
価

物質構造の統一的究明
先端計測技術の
　　　加速度的高度化

駆動力　J-PARC、PF
（統一的解明）
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まとめ

• 物質科学ー多様な世界の統一理解
• 中性子で観る
• 水素の科学ー量子が、いつでも、どこでも

• エネルギー科学、医学への挑戦

• 研究体制ーつくばスパイラル　
• 「つくば」は、あらゆる可能性を持っている
• 「時は今」


