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新型の酸化物イオン伝導体である新物質 SrYbInO4を発見 

―燃料電池や酸素分離膜等の開発を加速― 

【要点】 
○新物質 SrYbInO4 を発見、結晶構造の決定に成功 

○SrYbInO4 が新構造型の純酸化物イオン伝導体（用語１）であることを発見 

○イオン伝導機構も解明 

○関連材料の開発およびエネルギー・環境分野への応用研究を加速 

 

【概要】 

東京工業大学 理学院 化学系の八島正知教授らの研究グループは、新物質『スト

ロンチウム・イッテルビウム・インジウム酸化物（SrYbInO4）』を発見しました。

そして、SrYbInO4が純酸化物イオン伝導体としては新しい結晶構造のグループ（新

構造ファミリー）に属することを見出しました。そのため今後関連物質の開発や競

争につながると期待されます。 
今回、イオンの大きさと元素の組み合わせ、および構造の安定性に着目して発見

に至ったものであり、同様な手法で新物質探索が盛んになると考えられます。この

材料は、固体酸化物形燃料電池（用語２）、センサー、酸素分離膜等の発展につな

がると期待され、今後エネルギー・環境問題を解決する糸口になる可能性がありま

す。また、Yb と In が作る八面体が連結することによってイオン拡散経路が形成さ

れて酸化物イオン伝導が発現することがわかりました。 
本成果は、物理化学の国際誌 J. Phys. Chem. C に９月１１日付で掲載されまし

た。また 12 月 6 日の固体イオニクス討論会において発表予定です。 
 
 
 



●研究成果 
電子伝導性が比較的発現しにくい構成元素を選択し、高温で比較的安定である

CaFe2O4 型構造（用語３）に着目、CaFe2O4 型構造をとると期待されるサイズの

陽イオンを選択することで新物質の探索に成功しました(図１)。新物質 SrYbInO4

を実際に固相反応法（用語４）により初めて合成することに成功しました。中性

子回折、放射光 X 線回折、実験室系 X 線回折、第一原理計算などで SrYbInO4 の

結晶構造を解析しました。その結果、SrYbInO4 の結晶構造が、CaFe2O4 型である

ことを見出しました。SrYbInO4 の電気伝導度は、酸素分圧によらずほぼ一定であ

り、UV-Vis 反射率測定から得たバンドギャップは 4.34 eV と広いので、SrYbInO4

が CaFe2O4 型酸化物で初となる純酸化物イオン伝導体であることが強く示唆され

ました。CaFe2O4 型構造を持つ物質群には、純酸化物イオン伝導を示す材料が過

去に全く報告されておらず、今回、純酸化物イオン伝導を示す新構造ファミリー

を発見したことになります。今回、イオンの大きさ（図１の構造マップ）と元素

の組み合わせ、および構造の安定性に着目して新物質で新構造型の酸化物イオン

伝導体である SrYbInO4 の発見に至ったものであり、同様な手法で新物質探索が

盛んになると考えられます。過去に報告のある CaFe2O4 は電子伝導体ですが、わ

ずかな酸化物イオン伝導を示すことが知られていました。CaFe2O4 の電子伝導度

が高いことに加えて酸化物イオン伝導度の活性化エネルギーが高いこと（3.3 eV）

が問題でした。Ca よりもサイズが大きな Sr を選択、Fe よりもサイズが大きな

Yb と In を選択することにより、酸化物イオン伝導の活性化エネルギーが小さい

(1.76 eV)純酸化物イオン伝導体 SrYbInO4 を今回発見しました。 

室温から 1000℃の高温環境下での実験室系 X 線回折、放射光 X 線回折および

中性子回折の SrYbInO4 データを見ると、この新材料は、空間群が Pnma である

CaFe2O4 型構造の単相であることがわかりました。CaFe2O4 型構造には、3 種類の

陽イオン席（サイト：いわば原子の座席）があり、本研究では a 席、b 席、c 席

と名付けます。各席におけるイオンの占有率を慎重に検討した結果、a 席は Sr で

充填されており、b 席と c 席には Yb と In の両方が存在していることがわかりま

した。この占有状態の不規則性の原因は、b 席と c 席の配位環境が類似している

ことや、イッテルビウムイオン（Yb3+）とインジウムイオン（In3+）のサイズが

似ていることに起因しています。また、Yb が c 席よりは b 席に若干存在しやす

い理由は、b 席の陽イオンと酸素の距離が、c 席の陽イオンと酸素原子の間の距

離より長いこと、Yb3+のイオン半径が In3+より少し大きいことに起因すると考え

られます。占有状態の不規則性の度合いによって、イオン伝導度を制御できる可

能性もあり、今回分かった占有状態の不規則性は重要な発見であると考えられま

す。 

 



 

図１ M2 M' O4 化合物の構造マップ。M と M'は異なる陽イオンである。 

赤いハッチは CaFe2O4 型構造の領域を示す。M =Yb0.5In0.5 と M' =Sr  

である SrYbInO4 は CaFe2O4 型構造をとると期待されることがわかる。 

 

 

図２ 今回発見した新物質 SrYbInO4 における 1 つのテスト的な酸化物イオンの

エネルギー図：b 軸に沿った 1 次元の酸化物イオン伝導を示す。b 軸に沿

った酸化物イオン伝導の臨界イオン半径（陽イオンが作る隙間）の方が、

a 軸および c 軸に沿ったそれより大きいため、酸化物イオン伝導のエネル

ギー障壁が低くなり、b 軸に沿って酸化物イオン伝導が起こると考えられ



る。この酸化物イオン伝導の構造的要因は、b 軸に沿った無限の二重八面

体の面または陵に沿って、酸化物イオンが移動することにあると考えられ

る。 

 

 

●背景 

エネルギー・環境問題を解決するためには、高効率、低コストで安全性の高い

次世代のエネルギー源の開発が求められています。特に固体酸化物形燃料電池は、

その中核を担うと期待されています。より良い固体酸化物形燃料電池、センサー、

酸素透過膜の開発には、より高い酸化物イオン伝導度をもつ酸化物イオン伝導体

や酸化物イオン―電子混合伝導体が必要です。 

イオン伝導度は、その材料を構成する結晶構造と密接な関係があります。従来

のイオン伝導体は、既存のイオン伝導体の組成を改良することで開発が進められ

てきました。しかし、より革新的なイオン伝導体を開発するためには、新構造の

材料の開発が必要不可欠です。従来の手法では、新構造ファミリーの酸化物イオ

ン伝導体は経験や勘、偶然により発見されることが多かったのですが、研究グル

ープは、過去に報告されている無機物質の結晶構造から計算したイオン伝導経路

と、これまでに報告されている酸化物イオン伝導体の結晶構造の詳細な検討によ

り、BaNdInO4 (2014 年発表)、Nd0.9Sr0.1BaInO3.95 (2015 年発表)、LaSr2Ga11O20、 

La1.02Sr1.98Ga11O20.01(2015 年発表)などの新構造ファミリーの酸化物イオン伝導体

を開発することに成功してきました。今回は、BaNdInO4 など従来の元素の組み合

わせとは異なる材料を探索する中で、イオンサイズと元素の組み合わせ、および

結晶構造の安定性を考慮することで、新物質 SrYbInO4 の発見に至りました。 
 

●今後の展開 

酸化物イオン伝導性を示す材料は、燃料電池、酸素分離膜、ガスセンサー、触

媒などへの応用が可能です。したがって、エネルギー・環境・エレクトロニクス

分野への波及効果が期待されます。本研究で開発した材料は、これまでに報告の

ない全く新しい構造型を持つ純酸化物イオン伝導体であり、今後、この材料を基

盤とし、材料開発を進めることで、固体酸化物形燃料電池の効率向上や使用範囲

の拡大が見込まれます。 

 
【用語説明】 

（用語１）新構造型の純酸化物イオン伝導体：外部電場を印加したとき酸化物イ

オンが伝導する材料を酸化物イオン伝導体（酸化物イオン伝導性材

料）という。酸化物イオン伝導度に比べて他のイオン種や電子の伝導

度が小さく、酸化物イオンが支配的なキャリア（電荷担体）である酸



化物イオン伝導体を、純酸化物イオン伝導体という。酸化物イオン伝

導性は、特定の結晶構造型（結晶構造のグループ）でのみ発現するこ

とが知られている。今回発見した新物質 SrYbInO4 は、CaFe2O4 型構造

（用語３）を持つ物質としては初めての純酸化物イオン伝導体である。

したがって、新物質 SrYbInO4 は、新構造型の純酸化物イオン伝導体

であるといえる。 

 

（用語２）固形酸化物形燃料電池（SOFC または SOFCs）：電解質に固体酸化物

を用いた燃料電池。電池の作動温度が 400～1000℃と高いため、固体

高分子形燃料電池（PEFC）と比べて高い発電効率を実現できる。 

 

（用語３）CaFe2O4 型構造：CaFe2O4 など、空間群が Pnma であり、一般式 ABCO4

をとる化合物がとる結晶構造である。3 種類の陽イオン席 a，ｂ，ｃ

席の陽イオンをそれぞれ A，B，C とする。図２に示すように今回発

見 し た 新 物 質 SrYbInO4 で は 、 A=Sr ， B=Yb0.574(2)In0.426(2) ，

C=In0.574(2)Yb0.426(2)である（括弧内の数字は標準偏差を示す。）。 A，

B，C の配位数はそれぞれ８，６，６であり、二つの BO6 八面体が稜

共有してできた二重八面体 B2O10 と、二つの CO6 八面体が稜共有して

できた二重八面体C2O10が形成する三角形状のカラムの中にAイオン

が存在する。二重八面体 B2O10 が b 軸に沿って稜共有により連結して

無限のカラムを形成する。同様に、二重八面体 C2O10 が b 軸に沿って

稜共有により連結して無限のカラムを形成する。3 次元の結晶は、そ

の対称性により 230 種類の群（空間群）に分類される。Pnma は 230

種類の空間群のうち 62 番目の空間群であり、その結晶系は直方晶系、

ブラベー格子は単純直方（斜方）格子である。 

 

（用語４）固相反応法：固相間の化学反応を利用して試料を合成する手法。 
 
【論文情報】 
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