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【緒言】 水は様々な化学反応、生化学活性において重要な役割を果たしている

のは言うまでもない。 例えば、ウォーターチャネルではナノオーダーの狭い空

間 (ナノ空間 )で、水輸送を制御することで生化学活性のコントロールをおこなって

いる。1 それゆえ、ナノ空間中での水の輸送機構の研究が活発になされているが、

ウォーターチャネルの複雑な構造と柔軟性のため詳細な挙動の解明には至ってい

ない。 ところで、カーボンナノチューブの内部空間は 1 次元の疎水性ナノ空間

であり、ウォーターチャネルのような生体膜通過チャネルのモデル構造となるこ

とが提唱されている。 2  また、このような 1 次元ナノ空間において特異な挙動が

発現することが期待されている。  例えば、 1 次元ナノ空間中の水は氷様の構造を

形成することが分子動力学シミュレーションや X 線構造解析から報告されている。
3  Holt らは 1 次元ナノ空間を通過する水が空気よりも早く輸送されることを示し

た。 4  しかしながら、なぜ高速輸送が可能となるのか明らかとなっておらず、特

異的な輸送メカニズムの解明が望まれている。 本研究では 2 種類の疎水性 Carbon 

Nanotube を用いて、水の 1 次元ナノ空間中の輸送メカニズムの解明をおこなった。 

【実験・分子動力学シミュレーション】 カーボンナノチューブの平均直径を透過

型電子顕微鏡観察（ JEM-2100F; JEOL Co.）、77 K での N2 吸着等温線、ラマン分光

（ NRS-3100; JASCO Co.）測定から求めた。  カーボンナノチューブ中を水が輸送

する速度を 303 K における水蒸気吸着速度測定から調べた。 比較として、 SF6

の吸着速度測定もおこなった。  吸着した水の赤外分光 (FT/IR-410;  JASCO Co.)測

定をおこない、クラスター形成について検討した。  

 カーボンナノチューブ中の水の輸送をリープフラッグアルゴリズムによる分子

動力学シミュレーションにより調べた。  水分子間の相互作用は TIP-5P モデルを

用い、 5 水とカーボンナノチューブ間の相互作用は Lennard-Jones ポテンシャルモ

デルを用いて計算した。  ここで、温度は 303 K 付近にコントロールし、 0.1 fs 毎

に分子間力の計算をおこなった。   

【結果】 カーボンナノチューブの平均直径を上記の測定法により、総括的に求め

ると 2 種のカーボンナノチューブはそれぞれ平均直径 1、 2 nm であることが明ら

かとなった。 よって、カーボンナノチューブのカーボンサイズを差し引くと有効

直径がそれぞれ 0.6、 1.7 nm の 1 次元ナノ空間となる。  ここでは上記カーボンナ

ノチューブをそれぞれ Narrow-NT、Wide-NT とよぶ。  図 1 は水と SF6 の吸着速度

を横軸ログ表示で示している。  水の吸着速度は SF6 と比べ、著しく遅い。  水は
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分散力と水素結合によって水分子間で強く相互

作用するのに対し、 SF6 は分散力のみの弱い分

子間相互作用しか働かないためであると考えら

れる。 また、充填率 0.1 以上において Wide-NT

中の水と比べ、 Narrow-NT 中の水の吸着速度は

速い。 上記のように、水素結合形成が各 NT 中

の水輸送に強く影響していると考えられる。   

 水素結合形成について調べるために、各 NT

に吸着した水分子の赤外分光スペクトルを測定

した。  Wide-NT に吸着した水分子は水蒸気の

ピークと同じ位置にシャープなピークがみられ

るとともに、バルクの液体に近い位置にブロー

ドなピークが得られた。  これは水素結合によ

りクラスターが形成したためであると考えられ、
6 このとき 3 分子程度のクラスターを形成して

いることが明らかとなった。 一方で Narrow-NT

に吸着した水分子はクラスター由来のピークは

みられず、単分子のピークのみがみられた。 す

なわち、 Narrow-NT では吸着した水分子の水素

結合が著しく制限されるために、速い水輸送が

可能になると考えられる。  これは分子動力学

シミュレーションの結果からも示された。  

すなわち、 1 次元疎水性ナノ空間において、

水素結合形成が抑制されるために、水分子がフ

リーに動くことができ、水の高速輸送がなされ

ることが明らかとなった。  
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図 1 303 Kにおける水(a)とSF6(b)の吸着

速度。 

図 2 Wide-NT、Narrow-NT 中に吸着した

水の赤外分光スペクトル。 比較としてバ

ルクの液体、水蒸気の赤外分光スペクト

ルも示す。 
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