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研究課題別評価 

 

１ 研究課題名：氷内部および界面に存在する気体分子の拡散と組織化 

 

２ 研究者氏名：深澤 倫子 

 

３ 研究の狙い： 

 南極大陸に存在する巨大な氷の結晶（氷床）は、過去数十万年の間に雪と共に堆積した様々な

物質を保存しているため、過去の気候や地球環境についての情報源である。ところが、最近になっ

て、氷床深層部で起こるクラスレート・ハイドレートの生成に伴い、氷床内の大気分子の分布が著

しく変化することが明らかになった（Ikeda et al., Geophys. Res. Lett., 26 (1999) 91）。この現象は、氷

結晶中の分子拡散に起因すると考えられ、氷床氷から過去の大気組成の変動を解析する際に重

大な影響を及ぼすことが予測された。しかし、氷結晶中の拡散は、非常に遅い現象であるため、そ

れまでに観測された例がなく、物理的なメカニズムは全く不明であった。本研究の狙いは、ナノス

ケールレベルのミクロな視点から空気分子の挙動を観察することにより、氷中の分子拡散のメカニ

ズムを解き明かすことにあった。手法としては、主に分子動力学法を用いた。 

 

４ 研究成果： 

(1) 氷結晶中の空気分子の拡散 

 空気分子（酸素、窒素、メタン、二酸化炭素分子）が氷格子中の安定サイトから隣接した安定サ

イトへ連続してホッピングする過程を計算することに初めて成功した。この結果から、氷中の空気

分子の拡散のメカニズムが従来予測されていた格子間型ではなく、分子が氷格子中の水素結合

を切断することによって結晶内を移動する全く新しい機構（「結合切断機構」と名付けた）であるこ

とを発見した。空気分子は、結合切断機構をとることで、氷結晶中を従来の予測の数桁以上の速

度で拡散することが分かった。 

 

(2) 氷表面のダイナミクスと空気分子の溶解 

分子動力学計算により、氷表面に存在する擬似液体層の構造とダイナミクスを調べた。この結

果から、表面に存在する水素結合に寄与しないプロトンを持つ水分子の束縛回転振動と格子振

動とのカップリングが、擬似液体層形成の要因であることを明らかにした。擬似液体層は、イオン

を添加することにより厚さが増加し、気体分子の溶解を促進することが分かった。 

 

(3) 氷界面における空気分子の拡散 

本研究の対象である 200K 以上の高温領域では、氷界面は過冷却液体の構造をとる。本研究

では、分子動力学計算により、過冷却液体中の空気分子の拡散を調べた。この結果、過冷却液

体中の分子拡散の速度は、氷結晶中に比べて一桁程度大きいことが明らかになった。氷多結晶

における界面の領域は、結晶領域との体積比にすると非常に微小である。結晶との拡散速度の

違いが一桁しかないことから、氷多結晶における界面内の拡散の寄与は小さいと結論した。 

 

(4) 極地氷床における空気分子の分布の時系列変化モデルの構築 

上記（１）～（３）の成果を基に、氷床における空気分子の分布の変動をマクロな現象として記述

する数理モデルを構築した。このモデルを用いて、42 万年間の分子分布の時系列変化を計算す

ることに成功した。 

 

５ 自己評価： 

 本研究の最も大きな成果は、従来の固体内の分子拡散の分類には含まれない新たな分子拡散

機構（「結合切断機構」と名付けた）を発見したことである。結合切断機構をとることにより、二酸化

炭素やメタン等の温室効果気体が、従来の予測よりも数桁早く南極氷床内部を拡散することが分

かったことも重大な結果の一つであると考える。これらの成果を基に、今後、過去の大気組成を復
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元する新たな古環境復元解析法の確立に発展させたいと考えている。また、本研究の成果、並び

に開発した大規模計算の手法は、氷以外の様々な物質にも応用が可能であるため、幅広い材料

研究の推進と発展に貢献できると期待している。例えば、本研究により発見した結合切断機構に

よる分子拡散は、水素結合を持つ物質に特有の現象であると考えており、高分子材料に取り込ま

れた不純物についても同様の拡散が起こると予測している。結合切断機構による分子拡散は周

囲の分子を再配置させるため、材料に新たな機能を発現したり、亀裂を形成したりする可能性が

ある。今後、分子拡散に着目することで、様々な材料の機能や耐久性の研究や新材料の開発に

挑戦したい。 

 

６ 研究総括の見解： 

深澤倫子研究員は、氷結晶中の空気分子拡散過程のシミュレーションにより、古代大気組成の

解明を目指す研究に取り組んだ。これは、モデル化の重要性を示すユニークな研究といえる。ホ

ッピングによる拡散は予想外であり、水分子の水素結合の切断・組み換え機構を提案するに至っ

た成果は高く評価される。 
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