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【緒言】8Kテレビの規格である BT.2020を満たすために、狭帯域発光を示す蛍光体が求められて

いる。狭帯域蛍光体の例として SrLiAl3N4:Eu2+[1]などが知られているが、Eu2+周りの局所構造と半

値全幅との関係は解明されていない。そのため狭帯域発光を示す蛍光体の母体材料探索には、大

量の結晶構造データを用いた、データ駆動型の探索が効果的である。我々は局所構造の定量的な

類似度（LSS: local structure similarity[2]）を用いることで、無機結晶構造データベース ICSDから、

既知狭帯域蛍光体の賦活剤周りの局所構造に類似したサイトを有する結晶構造を探索した。その

結果、SrLiAl3N4:Eu2+蛍光体の Sr サイトに類似した局所構造を有する、Na5Al3F14が選択された。

Na5Al3F14:Eu2+を合成したところ、狭帯域発光が観測された。 

【手法】ICSD上の結晶構造をいくつかの条件でスクリーニングしたイオン性結晶を探索対象とし

た。アルカリ金属、アルカリ土類金属イオン中心の 8 配位局所構造を探索範囲とした。参照構造

としていくつかの既知狭帯域蛍光体の局所構造も用意した。参照構造と類似している局所構造を

探索するために、ICSD上の結晶構造と、参照構造を加えたすべての組み合わせについて類似度を

求め、t-distributed stochastic neighbor embedding (t-SNE) 法によって局所構造を 2次元散布図に可視

化した。散布図上のデータ点は結晶構造中

のサイトの局所構造を示しており、類似度

が高いデータ点はより近くに配置される。 

【結果】8配位局所構造の t-SNE図を Fig. 1

に示す。狭帯域発光を示す SrLiAl3N4:Eu2+の

Srサイト付近に Na5Al3F14の Naサイトが存

在することから、Na5Al3F14:Eu2+を合成した。

粉末 XRD の結果より Na5Al3F14:Eu2+の単一

相合成に成功し、発光ピーク波長 393 nm、

半値全幅 30 nmの狭帯域発光が観測された。 
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Fig. 1 2D t-SNE plot for 8-coordinated alkali-centered 

local structures. 


