
 

 水圏機能材料の先端構造・状態解析 
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先端構造・状態解析ツールを駆使する我々の研究グループは、界面水の構造・運動を定量的に評価

できる中性子散乱・回折、水圏機能材料の機能の本質を理解するために、界面近傍における材料と水

双方の構造変化と相互作用を抽出できる放射光赤外分光、水分子の集団的振る舞いを捉えるツールと

して注目を集めるテラヘルツ分光、吸着・接着や反応など、電子の授受を伴う相互作用や界面水の局

所構造を観測できる放射光軟Ｘ線分光を主軸として、計画研究・公募研究の緊密な連携により幅広い

空間・時間スケールで水と材料の相互作用を観測している。これらの分光手法は、汎用的な赤外分光

であっても界面水の構造・運動がどのようにスペクトルに反映されるかは自明ではない。そこで界面

水の分光スペクトルを得ると同時に、その正しい解釈に向けた共同研究を進めている。 

水分子の水素原子が感知する電場を計算することで、水の OH伸縮振動スペクトルが正しく記述で

きることから、生体親和性を示す poly(2-methoxyethyl acrylate)（PMEA）に特有の水和挙動を解釈した
1）。中でも PMEAのカルボニル基と強く結合する水分子の存在が示唆され、これが軟Ｘ線発光分光、

原子間力顕微鏡、水晶振動子マイクロバランスの組み合わせによって、中間水形成の足場として実験

的に捉えられていることがわかった 2)。軟Ｘ線発光分光は水の水素結合構造を、従来と異なり電子状

態で捉える手法として注目を集めてきたが、その

シミュレ―ションによる裏付けも本領域内の連

携研究で初めて実現した 3)。一方、テラヘルツ分

光で捉えられる界面水の回転運動は、吸着水（第

一水和圏）と中間水（第二水和圏）における水素

結合挙動の違いで変化することが示された 4)。第

二水和圏の水素結合挙動は生体親和性高分子ポ

リエチレンオキサイドの界面水の中性子準弾性

散乱で得られており、バルク水より拡散速度の落

ちた中間水の存在が示唆されている 5)。このよう

に、界面水の構造・運動を分光と理論シミュレー

ションの密な連携によって多角的に捉え、水圏機

能材料における水の役割の理解に役立てている。 
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