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【発表のポイント】 
 ガラス（注１）構造から抽出したリング形状を定量化することで、無秩序に

見えるガラス構造に内在する規則性を数値評価する技術を開発しました。

 リング形状とその周辺における原子の存在確率を定量化することによっ

て、ガラス中における結晶（注２）に類似する構造の抽出に成功しました。

 新開発の材料構造の定量評価技術は、ガラス材料の物性発現の解明、さ

らに、データ駆動型の高性能材料探索への寄与が期待されます。

【概要】 
ガラスは、窓ガラスやディスプレイのように現在の日常生活に欠かせない基

盤材料です。一方で、その原子配置が一見無秩序で複雑なために、構造の理解

や制御が難しく、合理的な機能材料設計には多くの課題が残されています。こ

れらの課題を解決するためにガラス構造の定量的な評価技術が必要とされ、こ

れまで国内外で幾何学などに基づく解析法の開発が取り組まれてきました。 
東北大学未踏スケールデータアナリティクスセンター（同大学院情報科学研

究科兼任）の志賀元紀教授と早稲田大学理工学術院の平田秋彦教授らの研究グ

ループは、シリコンと酸素だけからなるシリカガラス（石英ガラス）のネット

ワークに内在するリング構造に着目して、"真円度"および"粗さ"という新たな

指標を開発し、リング構造の３次元的な定量化に成功しました。従来、リング

の構成原子数のみが解析に用いられてきましたが、本指標を用いることで、ガ

ラスを構成するリングには、数種のシリカ結晶と同様なものと、ガラス独特の

形状のリングが共存することを初めて明らかにしました。さらに、リング周辺

における原子分布を定量化することによって、ガラスの局所構造は結晶と同様

に異方性を持ち、強い秩序が存在することを明らかにしました。

本研究成果は、Communications Materials に 2023 年 11 月 3 日にオープン

アクセス公開されました。

不規則なガラス構造に潜む規則性を発見！ 
─ ガラスの物性評価や効率的な新規ガラス開発の指針に ─ 



【詳細な説明】 
研究の背景 
 ガラスは、窓ガラスやディスプレイのように日常的に欠かせない物に含まれ

ており、その機能をさらに強化することは大事な課題です。ガラスの原子配置

は、結晶材料のような規則正しいものでなく一見すると無秩序ですが、隣接す

る原子間の化学結合長を超えた距離スケールでの規則性が放射光施設（注３）など

での計測によって確認されています。一方、ガラスにおける特性の理論的な理

解を困難にしている原因はこの複雑な構造であるため、ガラスにおける構造の

規則性を定量的に評価し、構造と機能との関係を理解することは、機能性ガラ

スの合理的な開発のために大事な課題となっています。近年、結晶材料等にお

いてデータ駆動科学（注４）は急速に普及しつつあります。これに基づく高効率的

な材料設計を、ガラス材料に対して実施するためには、ガラス中におけるリン

グの構成原子数のみが解析の指標として用いられてきた従来のアプローチでは

限界がありました。

今回の取り組み 
 東北大学未踏スケールデータアナリティクスセンター（同大学院情報科学研

究科兼任）の志賀元紀教授、早稲田大学理工学術院の平田秋彦教授、物質・材

料研究機構マテリアル基盤研究センターの小野寺陽平主任研究員、産業技術総

合研究所材料・化学領域の正井博和研究グループ付らの研究グループは、材料

中の化学結合ネットワークに内在するリング構造の規則性の３次元的な定量評

価を行いました。これまでの研究では、ガラス中に存在するリングを構成する

原子数のみを指標として解析が行われてきましたが、３次元的な形状の異なる

リングを区別することは不可能でした。今回の研究では、"真円度"や"粗さ"と
いう指標（図 1）を新たに定義することによって「リング形状」の定量評価法

を実現しました。

この技術を、窓ガラスなどに用いられるシリカ（SiO2）のガラス、および、

SiO2 組成を有する複数の結晶の構造解析に応用し、ガラスおよび結晶に含まれ

るリングの代表的な特徴（形状および対称性）を網羅的に解析しました。シリ

カには他の化学組成の材料では見られないほど多様な結晶構造が存在しますが、

今回の解析によって、ガラス中には数種のシリカ結晶に類似した構造が存在す

る一方、ガラス特有の形状を有するリング構造も数多く存在していることを新

たに明らかにしました。この新たな知見はリング形状の定量評価技術によって

初めて得られたものであり、ガラス化および結晶化のような状態転移を理解す

るために重要な結果といえます。

 本研究では、さらに、リング形状だけでなく「リングの向き」を自動決定す

る計算法を開発し、その手法に基づき「リング周辺の原子の存在確率」を計算

する技術を開発しました（図 2）。この技術を用いたガラスの構造解析によって、



ガラス構造の規則を理解する上で大事な 2 つの知見を得られました。 
1 番目の知見は、ガラス構造においても、結晶構造と同様な異方性が存在する

ことです。マクロレベルのスケールでは、ガラスは等方的と考えられています

が、異方性を持つ局所構造の秩序を、リング構造の方位を揃えて原子分布を可

視化することで、その特徴を初めて定量的に明らかにしました。 
２番目の知見は、ガラスに含まれる規則正しいリングの周辺には、結晶に似た

規則正しい構造秩序が形成されていることです。ガラスにおいては、前述のよ

うに、化学結合長を超えた距離スケールでの構造の規則性が放射光施設などに

おける計測によって確認されています。例えば、ガラスの回折実験で観測され

る特徴的な鋭いピーク（First Sharp Diffraction Peak：FSDP）（注５）は、ガラスに

おいて、化学結合長を超えたスケールでの構造秩序（中距離構造秩序）が存在

する証拠となります。今回得られた知見は、これまでも議論されてきたこの構

造秩序と密接に関係しており、すなわち、中距離構造秩序あるいは FSDP の形

成に寄与する構造ユニットを初めて同定した成果となります。 
 
今後の展開 
 本研究で開発したリング形状の定量評価技術は、無秩序な構造に含む規則正

しい構造ユニットの抽出を 可能にするだけでなく、ガラスにおける不規則な

リング構造を定量的に議論することを可能にするものです。これによって、

様々な条件で合成されたガラス構造の違い、そして、構造の違いが引き起こす

物性の変化を捉えることができるようになります。さらには、様々な実験条件

下で合成された材料の構造データおよび物性データを蓄積・活用することによ

って、機械学習（人工知能）に基づく未合成材料の物性予測が実現できるよう

になると考えられます。この未合成材料の物性予測技術は、データ駆動型の高

機能性材料の自動探索につながり、材料開発を加速的に推進すると期待されま

す。本研究で開発された材料におけるガラス構造の定量評価法は、将来的なガ

ラスの物性予測及び新規材料探索だけでなく、材料科学の深化に寄与できるも

のと考えられます。 
 



 
図 1.  リング構造の形状指標：（a）形状指標の計算手順、(b)シリカ（SiO2）の

リング形状指標の計算例、(c) シリカのガラスと結晶（９種類）の形状指標の分

布 
 

 

図 2. 結晶（左）およびガラス（右）のリング周辺の原子の存在確率の計算例。

青領域と赤領域は、シリコン原子と酸素原子の確率密度の大きい領域をそれぞ

れ示す。 
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【用語説明】 
注1. ガラス：不規則な原子配置から構成される非晶質（アモルファス）の

固体。ガラスの構造は、各原子の化学結合の数（配位数）や角度に分布が

あるが、完全に無秩序ではない。 
注2. 結晶：規則正しい原子配置から構成される固体。 
注3. 放射光施設：放射光とは電子を光とほぼ等しい速度まで加速し、電磁

石によって曲げられた時に発生する強力な電磁波（光）のことである。放

射光施設は高輝度 X 線などの放射光を用いて幅広い研究を行うための大型

施設であり、SPring-8（兵庫県佐用町）やナノテラス（仙台市）がこれに

あたる。 
注4. データ駆動科学：既知データに基づいて新仮説の構築や未知事象の予

測を行い、新しい事象や法則を発見する科学のアプローチ。 
注5. First Sharp Diffraction Peak（FSDP）：ガラスの X 線回折実験や中性子

回折実験によって観測される特徴的な鋭いピーク。ピーク位置から、化学

結合長さを超える距離スケールでの構造秩序の証拠として知られる。 
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【問い合わせ先】 
（研究に関すること） 
東北大学未踏スケールデータアナリティクスセンター 
東北大学大学院情報科学研究科 
教授 志賀元紀（しがもとき） 
TEL: 022-752-2205 
Email: motoki.shiga.b4@tohoku.ac.jp 

 
（報道に関すること） 
東北大学情報部デジタルサービス支援課  
総務係 
TEL: 022-795-3407 
Email: cc-som@grp.tohoku.ac.jp 

 

mailto:motoki.shiga.b4@tohoku.ac.jp
mailto:cc-som@grp.tohoku.ac.jp

