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水はとても身近な存在で、
H2Oというそのシンプルな分子
構造は中高生にもよく知られて
います。そんな水の様態に未解
明の謎があるなどとは、ほとん
どの人が想像さえしていないこ
とでしょう。でもそれは紛れも
ない事実なのです。科学研究と
は未知の新奇な事象を対象とす
るものだと考えられがちなので
すが、水や氷のようなごくあり
ふれた事物の奥に潜む謎を見出
し、その解明を試みることも実
は科学研究の重要な仕事なので
す。SPring-8のような世界最先
端の光科学研究施設で水の構造
研究が進められているというと、
とても意外な印象を抱かれるか
もしれません。でも、それには
相応の深い背景があるのです。
皆さんは、「とても大きな氷の冷
熱（ものを冷やす力）がどこに
蓄えられているのか？」とか、
「水の密度が４℃で最大になり、
それより温度が高くても低くて
も密度が小さくなるのはなぜな
のか？」とか、「固体の氷のほう
が液体の水より密度が小さい理
由は？」とかいった疑問をもっ
たことはありませんか。実を言
うと、これらの疑問に答えるに
は今なお論争が続いている水の
構造解明が不可欠なのです。近
年、SPring-8でも水や氷の構造
解析が進められ、長年の論争決

着の鍵になりそうな新事実が幾
つも発見されてきています。

酸素原子の外側の電子軌道に
は６個の電子が、また、水素原子
の電子軌道には１個の電子が入
っています（図1参照）。酸素原
子１個に水素原子２個が結合し
水分子H2Oをつくる場合、それ
ぞれの水素原子は、なけなしの
電子１個を酸素の電子軌道に供
与するかわりに、酸素からも自
分の電子軌道に電子１個を供与
してもらい、互いにしっかりと
結び付きます。水素原子はその
電子軌道に２個、酸素原子は外
側の軌道に８個の電子が入った
状態になると安定する特別な性
質があるため、「共
有結合」と呼ばれる
水素２個と酸素１
個の強い結び付き
が起こるのです。
相互に電子を貸し
借りし、帳尻の合う
密な関係を形成し
ているわけです。
ところで、個々

が独立し安定的に
存在するはずの水
分子が、なぜ氷の
ような固体の結晶
になったり、４℃
で最大密度をもつ

液体となったりするのでしょう。
その謎を解く鍵は「水素結合」
という水分子間の特殊な相互吸
引メカニズムにあると考えられ
ています。水分子の水素原子２
個の電子は酸素との共有結合部
分に引き寄せられるため、水素
原子の共有結合部の反対側は弱
い正電荷（プラスの電気）を帯
び、一方、酸素原子の外側電子
軌道の残り４個の電子（共有結
合部の２個以外の電子）は、２
組の孤立した電子対をなして負
電荷（マイナスの電気）を帯び
ます（図2参照）。そのため、水
分子の正電荷を帯びた２箇所の
水素原子端部には他の２個の水
分子の負電荷部分（孤立電子対
部分）が、また逆に負電荷を帯
びた２箇所の孤立電子対部分に
は他の２個の水分子の水素原子
端部が引き付けられることにな

いまだ謎多き水分子の世界
−その意外な構造と運動様態の秘密に迫る−

なんでいまさら
水の構造研究なのか？

水分子に特有な
水素結合とは？

水素（H） 酸素（O）

電子（負電荷=マイナスの電荷をもつ）

原子核（正電荷=プラスの電荷をもつ）

図1．水素原子と酸素原子の模式図
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ります。それが水素結合（図3
参照）と呼ばれるもので、その
結合力は共有結合の10分の1程
度だと考えられています。
この水素結合のメカニズムに

より１個の水分子はその周りに
４個の水分子を引き寄せます。
正４面体の各頂点とその中心と
に合計５個の水分子が位置する
構図を想像してみてください。
この基本構造が規則的に重なっ
て形成された結晶体が氷という
わけなのです。これまで氷中の
H2O分子相互の結合状態やその
機能の直接観測は困難だったの
で、コンピュータ上で仮想原子
間の相互作用やそのメカニズム
を推定する分子動力学シミュレ
ーションを用い、その解明が行
われてきました。しかし、最近、
SPring-8の高エネルギー非弾性
散乱ビームライン（BL08W）で
のコンプトン散乱法を用いた高
精度実験により、直接的な氷の
構造・機能の観測に成功し、分
子動力学シミュレーションの予
想を裏付けることができました。
コンプトン散乱法とは、X線の

粒子（光子）が電子と衝突し散乱
する前と後のエネルギー差を解
析し、研究対象の分子や原子がも
つ電子の運動様態を調べる手法
です。この一連の研究により、氷
のもつ冷熱エネルギーの一部は
低温になるほど水分子の結合力

が強まるネットワ
ーク構造中に蓄え
られ、残りの一部
が分子の振動エネ
ルギーとして蓄え
られることが明ら
かになりました。
今後の蓄熱材料開
発や新物質の蓄熱
特性の解明に貢献
すると思われるこ
の基礎研究は、米
国の一流科学誌で
も紹介されました。

X線の発見者で、第１回のノー
ベル賞受賞者でもあるレントゲ
ンは、1892年に「水は氷によく
似た構造と未知の構造との２つ
が混ざってできている」という
モデルを提唱しました。しかし、
1933年になると、ケンブリッジ
大学の教授らが、水のX線回折デ
ータをもとに、「水は正４面体の
各頂点とその中心にH2O分子が
配された氷の構造が連続的にゆ
がんでできている」という理論
モデルを提示しました。このモ
デルは、その後の様々な分光学
的解析や、1980年以降急速に高
性能化したコンピュータによる
３次元分子動力学シミュレーシ
ョンの結果、決定的とは言えな
いまでも、多くの研究者から支
持されるようになっていました。

2008年のこと、理研の徳島
高・研究員らは、SPring-8の理
研物理科学Ⅲビームライン
（BL17SU）の高輝度軟X線と、
軟X線の透過度が高く強度もあ
る厚さ150nmの薄膜を窓材に
用いた新開発の特殊試料容器
（液体フローセル）を配備した分
解能世界一の軟X線発光分光装
置により水の構造解析を行いま

した。軟X線を照射して水素と
共有結合している酸素原子の内
側軌道の電子を弾き出すと、そ
れによって電子が空位になった
正電荷部分（正孔）を補うため
に、外側の軌道にある電子１個
が内側に移動します。その時に
外側軌道の電子と内側軌道の電
子の保有エネルギーの差に相当
するエネルギーが軟X線となっ
て放出されるので、放出された
軟X線のエネルギーの分布（エネ
ルギースペクトル）の違いを調
べれば、孤立電子対の様態がわ
かります。これが軟X線発光分
光による水の構造解析の原理で
す（図4参照）。この方法で液体
の水の軟X線発光スペクトルを
調べてみると、水素結合に関係
している孤立電子対のピークが
２つに分かれていることがわか
りました（図5参照）。この事実
は水素結合の仕方の異なる２種
類の状態が水の中には同時に存
在することを示唆しているので

なんとも不思議な
水の構造

水素

水素

酸素 孤立電子対孤立電子対

共有結合 共有結合

図2．水分子および共有結合の模式図
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図3．水の４つの水素結合の模式図
酸素や窒素など、電子をひきつけやすい原

子と共有結合した水素原子は電子を引っ張ら
れて弱い正電荷を帯び、隣接原子の持つ負電
荷との間に共有結合の10分の１程度の弱い
結合を生じる。これを水素結合と呼ぶ。水分
子の場合、酸素原子のもつ６つの価電子のう
ち、２つの電子が２つのOH結合に関与して、
残りの４つが２組の孤立電子対となり、隣接
する水分子と合計で４つの水素結合を作るこ
とができる。
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す。さらに厳密な検証を進める
ため、物質にX線を照射した時
に生じる散乱角度の小さなX線
の散乱パターンを分析し微細な
構造を観察する手法（X線小角
散乱分析法）や、電子が入って
いない分子軌道を観測するX線
ラマン散乱法などを用いて、別
角度からも水の構造解析が行わ
れました。
そのデータに基づく「水の構

造イメージ」は実に意外なもの

でした。秩序的
な氷の構造が連
続的に徐々にゆ
がんで均一な構
造の水になって
いるという従来
のモデルと異な
り、水には比較
的大きな密度の
不均一性（濃淡）
がある、つまり、
「氷によく似た秩
序構造（低密度）」
が「水素結合の
腕が大きく切れ
ゆがんだ水分子

の海（高密度）」の中に散在した
「水玉模様のような微細構造」
（図5参照）をしているというの
です。また、その不均一性は高
温だと目立たなくなり、低温だ
と顕著になることもわかりまし
た。レントゲンが提唱したモデ
ルへと話が回帰してしまうこの
研究結果が米国の科学誌に掲載
されると、分子動力学シミュレ
ーション上の最新モデルにも修
正が必要だとの意見が高まり、

現在もその議論が続いています。
水よりも氷の密度が低いことや
水の密度が４℃で最大になるこ
とは、分子間の距離や一つの分
子を取り囲む平均的な他分子の
数（配置数という）などの観点
からなんとか説明がつくように
なりそうです。ただ、水のもつ
２様態の相互変化が常時どのく
らいの瞬間速度で起こっている
のか、物質が溶けたときその変
化はどうなるのかなど、わから
ないことはなお多く、水の不思
議を完全解明するための課題が
尽きることはありません。
意外に思われるかもしれませ

んが、物質が水に溶けるメカニ
ズム、生物の体内での水の働き、
化学反応における水の役割など
を解明するには、一連の水の基
礎研究が不可欠なのです。たと
えば、各種のイオン水を含む生
物細胞の機能解明には、水の構
造や関連電子の状態の完全な把
握が大前提となるのです。その
ため、水の基礎研究で世界をリ
ードするSPring-8への期待はま
すます大きくなってきています。

取材・文：本田　成親

平均的な大きさ
直径約1nm

実験結果を元に描いた
水の瞬間的な微細構造の想像図

純水（H2O）の
軟 X線発光スペクトル

光エネルギー [eV]

 「水素結合がゆがんだ水分子群」
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「氷のような微細構造」
（低密度）
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光
強
度

515 520 525 530

測定結果

解析結果

図5．これまでの軟X線発光、X線小角散乱、X線ラマン散乱の実験データをもとに作成した想像
（左図）室温の水（H2O）の発光スペクトルの解析によって得た２つの異なる様態を示すデータ曲線に、新たな実験で発見された「水素結合が切れゆ
がんだ水分子群」と「氷によく似た微細構造」とを対応させ、その関係を図示したもの。
（右図）水の構造の違いを色で表した図。実際には３次元の構造であるが平面図に単純化してある。水の温度が上昇すると、高密度成分の密度が小さ
くなり低密度成分に近づくため、水玉状の密度の濃淡が小さくなり、X線小角散乱による観測では両成分の差が見えにくくなる。この構造は１〜２ピコ
秒（ピコ＝１兆分の１）で組み替わる水素結合によって常時変化しているが、軟X線発光、X線小角散乱、X線ラマン散乱などのような、水素結合の変
化よりも速いフェムト秒（フェムト＝1000兆分の１）以下の情報を観測できる方法を使うと、常にこのような構造の違いが検出されると考えられる。

軟 X線発光

軟 X線照射

水素

酸素

水素

正孔（電子がない空位の状態）

図4．軟X線発光分光の模式図
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2010年11月４日、５日の両日、東京ステーションコンファレンスに
おいて（独）理化学研究所、（財）高輝度光科学研究センター、SPring-8利
用者懇談会、産業用専用ビームライン建設利用共同体、兵庫県、（株）豊

田中央研究所の主催、SPring-8利用推進協議会の共催およびSPring-8に専用施設を設置している８機関の協賛
により、第２回SPring-8合同コンファレンス（第14回SPring-8シンポジウム、第７回産業利用報告会）が
“SPring-8の今−基礎学術から産業応用まで−”をテーマに開催されました。冒頭、御来賓の戸渡速志文部科
学省大臣官房審議官よりグリーンイノベーションとライフイノベーショ
ンを支える研究基盤施設としてのSPring-8と完成間近のXFELに期待す
るとのご挨拶をいただきました。SPring-8を用いた研究成果については、
京都大学の北川宏先生、広島大学の彦坂正道先生、大阪大学の山下栄樹
先生による３件の招待講演の他23件の講演があり活発な議論が行われま
した。また、約150件のポスター発表が行われ、ポスター発表会場のあ
ちこちで熱心に議論する参加者の人だかりがみられました。今年度は合
計で382名の方にご参加いただき、盛会のうちに終了することができま
した。　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 （実行委員会）

2010年11月20日、（独）理化学研究所と（財）高輝度光科学研究センターの主催でSPring-8の文化財研究への
貢献を一般の方々に広く知っていただくことを目的とした「SPring-8特別企画−夢の光が照らす文化と歴史−」
講演会を奈良県新公会堂において開催し、約360名の参加がありました。
文部科学省の戸渡審議官の来賓挨拶に続き、東京藝術大学の宮廽正明教授の「アートとサイエンスの融合」

と題した基調講演が行われました。そして理研の高田昌樹放射光科学総合研究センター副センター長により
SPring-8の紹介が行われ、その後は京都大学の杉山淳司教授による「ひとかけらの木材からわかること、知り

たいこと」、奈良文化財研究所の佐藤昌憲特別研究員による「放射
光赤外分析で探る古代の絹織物」、東京理科大学の中井泉教授によ
る「X線で古代エジプトを探る」と題したそれぞれの講演が行われ、
最後の吉村作治早稲田大学名誉教授による「科学の力で歴史の謎を
解く」特別講演で講演会は最高の盛り上がりを見せました。
講演会では熱心にメモを取られる方もいらっしゃり、またロビー

で行われたポスター展示で質疑応答などもあり、多くの方にご満足
いただけたものと思います。SPring-8では今後も継続的に一般の
方々を対象とする講演会を開催していきます。皆様のご参加をお待
ちいたしております。　　　　　　　　　　　　　　　　（広報室）

SPring-8の大規模なアップグレード計画のための公開シンポジウム「第２回SPring-8次期計画2019〜光科
学の明日〜」が、12月４日に東京の学術総合センターで開催されました。国内の大学･研究機関および産業界
を中心に、計143名という多数の方々にご参加頂きました。
前半は、文部科学省の藤吉尚之量子放射線研究推進室長からのご挨拶の後、SPring-8次期計画ワーキンググ

ループから、次期計画の方向性とサイエンスの展望、さらにこれを実現するための加速器･光源の具体的な検討
状況を３件にわたり報告しました。後半は、10年後からさらにその先の
サイエンスを見据えた講演を頂くという主旨のもと、貝沼亮介氏（東北
大学）「磁性形状記憶合金の発見とその不思議な振る舞い」、小畠誠也氏
（大阪市立大学）「光で動く分子と結晶」および深田俊幸氏（理研 横浜研
究所）「生体必須微量金属の役割の解明と臨床応用への展望」のご講演が
行われました。
総合討論では、次期計画の方向性や、将来の利用方法などについて質

問・議論が熱心に展開され、来場者のSPring-8次期計画への関心の高さ
が感じられました。　　　　　（SPring-8次期計画ワーキンググループ）

第２回SPring-8合同コンファレンス（第14回SPring-8
シンポジウム、第７回産業利用報告会）

「SPring-8特別企画−夢の光が照らす文化と歴史−」講演会

第２回SPring-8次期計画2019シンポジウム　〜光科学の明日〜
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兵庫県佐用郡佐用町光都1丁目1番1号

SPring-8Newsの感想をお聞かせください！
SPring-8Newsでは「読者アンケート」を実施しています。
http://www.spring8.or.jp/ja/support/download/publication/news/feedback/

SPring-8Newsで今後取り上げてほしい内容や、感想など皆様のご意見を
お待ちしております。

施設見学の申込み方法
見学のお申し込みについては、電話で広報室までお問い合わせく
ださい。また、以下ホームページからもお申し込みいただけます。

（財）高輝度光科学研究センター　広報室
電話番号：0791-58-2785

ファックス番号：0791-58-2786
URL:http://www.spring8.or.jp/ja/support/contact/site_tour/
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http://www.spring8.or.jp/
SPring-8 Newsはホームページにも掲載されています。

SPring-8を使った研究の受賞情報！

お 知 ら せ

ひょうごSPring-8賞は、社会全体に対してSPring-8への認識と知名度を高めることを目的として2003年に兵庫県が
設置した賞で、SPring-8を利用して産業への応用等社会全般の発展に寄与する研究成果をあげられた方を毎年表彰して
います。

受賞者：田中　智子　江崎グリコ株式会社　健康科学研究所　研究員
研究内容：「初期むし歯におけるPOs-Caによる歯の再結晶化の検証」

江崎グリコは、初期むし歯（初期う蝕）の段階で、歯の「再石灰化※１」を促す機能を持つ成分「POs-Ca
� � �

（正式名:リン酸
化オリゴ糖カルシウム）」を開発し、ガムに配合して販売してきています。
今回、田中智子氏らは、SPring-8のX線マイクロビームを初期むし歯

（初期う蝕）の再石灰化部位に照射して「POs-Ca」の効能を検証した結果、
POs-Caで再石灰化した領域は、単にリン酸やカルシウムのミネラル量
が回復しただけでなく、元の健康な歯と同じ並び（配向性）を有したハ
イドロキシアパタイト結晶として復元されたことを確認しました。
こうした歯の結晶変化量を詳細に捉えた研究報告は、食品科学分野

では世界で初めてであり、国内外の学会や科学誌で発表されました。
これらの点が評価され、今回の受賞となりました。
授賞式は2010年12月7日に兵庫県公館にて行われました。

（広報室）
※１　再石灰化：初期う蝕で失われたリン酸やカルシウムが歯に戻

ること。

第８回ひょうごSPring-8賞

日　時：平成23年３月26日（土）13：30〜16：00（定員450名・要登録）
会　場：姫路市文化センター　小ホール

一般の方向けにSPring-8や現在整備中のX線自由電子レーザー（XFEL）施設をわかりやすくご紹介するとともに、
JAXAのはやぶさプロジェクトマネージャーである川口淳一郎氏に、はやぶさの軌跡についてもご講演いただきます。

詳しくは　　　スプリング8　市民公開講座　　　検索

SPring-8市民公開講座
「姫路発〜はるか宇宙と電子や原子の旅〜」を開催


