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Institute of Materials Structure Science

• Researches of the structure and functionality 
of materials using accelerators.
– Synchrotron radiation, neutrons, muons and slow 

positrons
– investigate a wide range of materials from those 

at the atomic level to polymers and biomolecules.
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Institute of Materials Structure Science 
(Tsukuba)

• Synchrotron Radiation 
Facility (Photon Factory, PF)
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実験施設
放射光実験施設（フォトンファクトリー）
フォトンファクトリー（Photon Factory, PF）は、KEK のつくばキャンパスにある放射光施設です。
電子加速器から生まれる放射光で、物質・生命の構造から機能発現のしくみを明らかにする研究を
推進しています。PF リング（2.5 GeV）とアドバンストリング（PF-AR, 6.5 GeV）という、特徴ある
２つの放射光専用の光源加速器を有し、KEK で培ってきた放射光技術・加速器技術により世界最先
端の研究の場を提供しています。

1982 年に放射光発生に成功した PF リングは、Ｘ線領域では日本初の放射光源加速器です。現在ま
での 30 余年の間に数度の大きな改造を行い、放射光の高輝度化を図ってきました。また、最新の
技術を取り入れた実験装置の開発や実験環境の整備によって、広い分野の物質・生命科学研究に貢
献しています。

PF-AR は、トップクォークの探索が行なわれていた TRISTAN の前段加速器を改造し、1987 年に世
界でも類を見ない大強度パルス放射光源に転用したものです。パルス放射光を利用して分子や結晶
の変化する様子を捉える時間分解実験や、高エネルギーＸ線を利用した地球科学研究など、特徴的
な研究が行われています。
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低速陽電子実験施設
低速陽電子実験施設（Slow Positron Facility, SPF）は KEK のつくばキャンパスにあり、電子の反粒
子である陽電子を、KEK で培ってきた加速器技術と低速陽電子生成・制御技術により、「低速陽電子」
とよばれるエネルギー可変単色陽電子ビームを作りだすことで、世界最先端の研究の場を提供して
います。1991 年に，TRISTAN およびフォトンファクトリーと 2.5 GeV 電子リニアックビームをタ
イムシェアする形で出発しましたが、1997 年に設置された物構研の一部となって後、電子陽電子
入射器棟内に設置された専用電子加速器を利用しています。

加速した電子をターゲット金属に当てたときの制動放射から陽電子を生成し、モデレータ金属と静
電場でエネルギー 35 keV までの低速陽電子ビームとします。それを磁場を用いて実験スペースに
輸送して 4つに分岐し、低速陽電子とポジトロニウム (Ps、電子と陽電子の束縛状態 ) を利用する
実験を行っています。現在、各分岐で次の 4つのステーションが稼働しています。

SPF-A3:  全反射高速陽電子回折（TRHEPD）よる表面原子配列決定
SPF-A4:  低速陽電子回折（LEPD）による表面原子配列決定
SPF-B1:  Ps 飛行時間法（Ps-TOF）による表面電子状態の研究
SPF-B2:  Ps のレーザー冷却の研究
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• Slow Positron 
Facility (SPF)



Institute of Materials Structure Science 
(Tokai)

• Muon facility

• Neutron facility
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J-PARC　物質・生命科学実験施設
J-PARC（大強度陽子加速器施設）は KEK と JAEA（日本原子力研究開発機構）が共同で運営してい
る施設で、東海村の JAEA 敷地内にあります。物質・生命科学実験施設 (MLF) は加速器からのパル
ス陽子ビーム (3 GeV, 25 Hz, 333 µA) により世界最高強度のミュオン及び中性子ビームを発生させ、
これらを用いて、物質科学・生命科学研究を推進するための実験施設です。物構研は 8台の中性子
実験装置群と世界最高強度のパルスミュオンビームを利用できるミュオン実験装置を持ち、大学・
産業界への供用を行っています。また JAEA と茨城県も中性子実験装置を設置して、ユーザー利用
を行っています。
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FeH O

mass： 1.67 x 10-24 g （≈ proton）
charge： zero
spin：1/2

Observation of atomic structure

Observation 
of dynamics

Observation of 
magnetic structure

High transmittance 

Sensitivities for light 
elements



10

Neutrino 
Expe.Facility

Hadron exp. 
Facility

Materials & Life 
Science Exp. 
Facility (MLF)
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J-PARC
JSNS

•China: CSNS project
•EU: ESS project

•5 MW

• Japan has long history of pulsed neutron source
ISIS（UK since 1984） SNS（USA since 2006）

History of neutron flux



Hydrogen can be cation and anion

one proton and 
one electron

üAbout 90% of 
elements in universe

ü About 63% of 
elements in human body



Hydrogen
• Changes materials function

– Hydrogen can be an electron donor and acceptor

• Key element of renewable energy
– Hydrogen storage materials
– High Tc superconducting materials

• Key element of our life
– Hydrogen bond
– H2O

• Most difficult element (atom) to observe
– only one electron: difficult to detect with X-ray
– neutron is the most powerful tool for the direct observation



What’s happen if metals absorb 
hydrogen

sample provided by Atsumitec Co. Ltd.



Hydrogen absorption
Hydrogen molecule（a few bar）

almost same density as liquid can be realized at room temp.

adsorption on the 
metal surface dissociation 

to atoms

volume 
expands about 

120% by the 
absorption



Neutron & Hydrogen

• Neutron scattered by nuclear
– proton (H+) is observable

• Large incoherent cross-
section of 1H
– advantage to individual atom 

movement observation
– disadv. to atomic structure 

observation -> use 2H
– but often isotope effect 

between 1H and 2H is large



Incident neutron

Scattered neutron

Neutron detector

• Wide-Q measurement including small angle scattering : 0.03 Å-1 ~ 100 Å-1

• Accessible rmax of Pair Distribution Function : ~ 200 Å
• High Intensity Powder Diffractometer: DQ/Q ~ 0.35 % 

• Able to  ordered and disordered phase
• Minimum sample amount : ~ 1 mg 
• Magnetic structure measurement : ~ 0.3 µB ( d ≤ 6.5 Å @ 0.6%)

3He PSD 20atm ½ 
inch 800mm

●

sample
neutron

L1 = 15m

L1 = 1 ~ 4 m

Neutron total scattering instrument
BL21 NOVA

NEDO
HydroStar



Analysis of LaD2 above ten-thousands bar

Machida, et al., 
Phys. Rev. Lett.

108, 205501 (2012).

Both neutron and X-ray were necessary to find LaD
Ab-initio calc. supported the existence of LaD and LaD3

X-ray

Neutron

It was found that LaD (mono-hydride) and LaD3 exist 
above 11 GPa bar

LaD2 (T-site)   →    LaD (NaCl-fcc, O-site) 
+ LaD3 (fcc, T- and O-sites)

ab-initio calculation

T & O

Tetra

Octa



Atomic structure of 
Mg3CrH8

７ hydrogens 
connected to Cr and 

forms pentagonal 
bipyramid CrH7 ion

（Courtesy：Tohoku Univ. Orimo lab）

Takagi, S., et al., Angewandte Chemie, 2015:  on line

Ab-initio calc. predicted novel hydride 
with Cr and synthesized under high-
pressure. X-ray was to used find the 
condition

Tohoku Univ. : Takagi & Orimo

Neutron diffraction confirmed 
hydrogen position

MLF BL21 （NOVA）

Open the way to synthesize very 
compact hydrogen storage material

Novel hydrogen storage materials 
developments

Tohoku Univ. IMR/AIMR、JAEA、KEK、Toyota Central 
Lab.

Establishment of synthetic method of 
high-density hydrogen storage



Nine hydrogen around Mo/W/Nb/Ta

(a) Li5MoH11 Li5WH11 (b) Li6NbH11 Li6TaH11

metal
hydrogen





Level of H 1s (s bond) electron at 
Fermi level

• At 94 GPa, the band gap will be disappear?
＝ High-Tc superconductivity realized with 

hydrogen？

gap: 4eV



Hydrogen & Superconductivity
• BCS theory

– Transition temperature, Tc ∝ "# $
– If the hydrogen can commit the electron conductivity, Tc can be room temp?

• H2S (2015)
– 150 GPa,  Tc = 200 K

• Pd-H/D  (2016)
– 10 MPa 52-61 K （not confirmed）

• La-H （2019)
– 188 GPa, Tc = 260K

• H（2019)
– 425 GPa, metallic phase observed（not confirmed）

Super conduction at the core 
of Jupiter?

Structure of hydrogen is essential to understand the 
pressure effect on the super conductivity



Summary

• Material science with 4 quantum beams at 
IMSS, KEK
– Synchrotron radiation, neutrons, muons and slow 

positrons
– Variety of experiments!

• Hydrogenous materials studies with neutron 
at J-PARC MLF were introduced.


