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ガラス・液体・アモルファスといった非晶質材料は、結晶のような長周期的な

構造秩序を持たず、回折パターンから原子の位置を一意的に決定することが

できない。そのため、非晶質の構造解析には古くから規格化された回折パタ

ーンのフーリエ変換によって得られる二体分布関数が用いられ、原子間距離

や配位数といった平均化された短距離の構造情報の抽出や、密度が近い結

晶構造を見立てた中距離秩序の推測がこれまでは行われてきた。しかし近年、

J-PARC や SPring-8 といった大型量子ビーム実験施設の登場により非晶質の

実験データが高いスループットで精度良く得られるようになり、また、シミュレ

ーション技術の発達により実験データを再現する非晶質の 3 次元構造モデル

が構築できるようになった。加えて、3 次元構造中のトポロジーを解析するた

めの様々な解析ツールの登場により、これまでは非晶質の平均化された二体

相関に潜んで抽出できなかった構造秩序が解析可能になりつつある。 
我々は、中性子および放射光 X 線といった量子ビームを中心とした実験デ

ータと逆モンテカルロ法 1)・分子動力学計算による構造モデリングを組み合わ

せることで実験データを忠実に再現する非晶質材料の 3 次元構造モデルを構

築し、トポロジカル解析を通してその構造と物性の相関を明らかにする研究に

取り組んでいる。講演では、実用材料の母体ガラスである 2 元系の亜鉛リン酸

塩ガラスが示す異常な熱膨張係数の構造的起源を見出した研究成果 2)につ

いて報告する。さらに、もっとも典型的な非晶質材料であるシリカ（SiO2）ガラス

の構造に対して先端数学理論を導入したパーシステントホモロジー法 3,4)を適

用し、非晶質構造に潜んだホモロジーを抽出し、ガラスの高密度化のメカニズ

ムについて解析した結果を紹介する。 
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