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【序】星間空間には二重結合または三重結合をもつ多くの炭素鎖分子が確認されている。ま

た、ヒドロキシル基をもつ分子も多く確認されている。しかし、これら両方の特徴をもつ分

子はこれまで報告されていない。我々はこれら両方の特徴をもつ分子、すなわち、ヒドロキ

シル基をもつ直線炭素鎖分子 1,3-butadiyn-1-ol (HC4OH、図 1)のマイクロ波スペクトルを実

験室系で観測してきた[1-3]。これまでは熱分解反応を

利用してHC4OHを生成してきたが，本研究では新た

に diacetylene を用いた方法を試みた。さらにこの分

子の天文観測に必要となる、精密な静止周波数の値を

得るため、フーリエ変換型マイクロ波分光器による観

測も行ったので報告する。 
【実験】マイクロ波スペクトルの測定は 100 kHz矩形波シュタルク変調型マイクロ波分光器

と、ファブリペロー型共振器を用いたフーリエ変換型マイクロ波分光器を用いて行った。 
 シュタルク変調型マイクロ波分光器を用いた実験では、脱ガスを行った 2-butyn-1-ol 
(H3CCCCH2OH)をサンプル管に入れ、電気炉で 900 ℃まで加熱した石英ガラス管に通すこ

とで熱分解反応を行い、反応生成物をそのまま 3 mの X-bandの導波管セルに導入した。重

水素置換種は、2-butyn-1-ol と重水を気相で混合した後、熱分解する方法で合成した。マイ

クロ波スペクトルの測定は、周波数領域 12.0～40.0 GHz、試料圧 10～17 Pa、シュタルク電

圧 30～800 V、積算回数 5～16回の条件下においてフロー状態で行った。 

図 1. 1,3-butadiyn-1-ol (HC4OH) 
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図 2. HC4OHのスペクトル（シュタルク変調） 図 3. HC4OHのスペクトル（フーリエ変換） 



フーリエ変換型分光器を用いた実験では、化学的に合成した diacetyleneを O2ガスととも

に Arガスで希釈しパルス放電による 1,3-butadiyn-1-olの生成を試みた。測定は周波数領域

8~26 GHz、試料背圧 1.0～1.3 気圧(diacetylene:0.75%、O2:0.75%、Ar:98.5%)、積算回数

50～500回の条件下で行った。 
【結果と考察】フーリエ変換分光を用いたノーマル種の測定では、シュタルク変調分光での

観測周波数の近傍においてラインを観測できた。特筆すべきことに、これらのラインは O2

がなくても、放電を行わなくても観測された。このことは diacetyleneの化学的合成の際に、

副生成物として 1,3-butadiyn-1-olが生成していることを意味する。さらに、それぞれの Jに

おいて、低周波数側にさらに強度の大きいラインが見つかったため、これらを Ka=0 と帰属

した。したがって、シュタルク変調分光でこれまで Ka=0 と帰属されていた吸収線は、Ka=1
であることがわかった。最終的に、シュタルク変調分光では 50 本、フーリエ変換分光では

15 本のピークを帰属できた。これらの遷移周波数に対して Watson の A-reduced 
Hamiltonian を用いて最小二乗解析し、振動基底状態および振動励起状態の回転定数を求め

た(表 1)。振動基底状態ではフーリエ変換分光の結果を、振動励起状態ではシュタルク変調分

光の結果を示す。 
一方、重水素置換種のスペクトルは、シュタルク変調分光での測定によって、3 つのグル

ープ（それぞれ I,II,III groupとする）が存在することが分かった。各グループのピーク間隔

と理論計算による B+C の値の比較から、I groupと II groupはそれぞれ DC4OH、HC4OD
由来のスペクトルだと判断される (表 2,3)。III groupのピーク間隔は、HC4OHの B+Cの理

論計算値と近いが、観測されたピークの遷移周波数が異なっているため、異性体によるピー

クの可能性があると考えられる。現在、化学合成された 1,3-butadiyn-1-ol を含む diacetylene
の試料を NaOH/NaOD の 1:1 混合溶液を使って重水素化することで，DC4OH、HC4OD の

帰属を確定するための準備を進めている。 
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(計算レベル：MP3/cc-pVTZ) 

B /MHz C /MHz B +C/MHz
DC4OH 1977 1972 3949
HC4OD 2027 2015 4042

表 2. 重水素置換体の回転定数(理論値) 
B +C /MHz

I group 3989
II group 4086
III group 4219

表 3. 重水素置換体の回転定数(実験値) 

A a)/MHz B b)/MHz C b)/MHz ∆J
b)/MHz ∆JK

b)/MHz
v = 0c) 687400 2126.5060(6) 2124.0602(6) 0.003407(8) -2.8093(3)
v = 1c) 687400 2133.44(2) 2130.63(3) 0.003407 a) -2.8093 a)
v = 2c) 687400 2137.55(3) 2134.88(5) 0.003407 a) -2.8093 a)
v = 3c) 687400 2141.29(1) 2139.68(1) 0.003407 a) -2.8093 a)

b)　(  )内は1σ
c) 　ν =0はフーリエ変換型、ν =1～3はシュタルク変調型の結果を用いた

a)　A 、v =1～3の∆J、∆JKは固定

表 1. HC4OHの回転定数 


