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氷の融解に関する理論的研究 

 
（名大院理1、名大物国セ2、分子研3） ○望月 建爾1、 松本 正和2、 斉藤 真司3、 大峯 巌1

 

水の多様性は、その三次元水素結合ネットワークによる影響にその源がある。そのため、

配向のない LJ分子にない、特異的性質が水には現れる。日常よく目にする氷から水への相
転移時の密度の増加もその一つであり、水特有の興味深い現象である。氷は、水素結合ネ

ットワークにより長距離秩序を保ち、非常に安定な構造を形成している。氷の融解は、この安

定な秩序構造を破壊し、長距離秩序の無い液体への相転移である。今まで物質の融解現

象について多くの研究がなされてきたが、水のような配向がある分子の融解過程を分子論

的立場から、議論した研究は少ない。我々は、氷の融解過程の研究を通し、秩序だったネッ

トワーク構造が如何に壊れるのかを解明することを目的とした。 
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図２ LD構造欠陥生成過程のMEP 

 １つの LD 構造欠陥を作る過程の MEP。赤線は構造

欠陥が無い氷の中に出来るとき、緑線は 5-7 構造欠陥

のすぐ近くに LD構造欠陥が出来るとき。 

融解が進むと、間欠的に出現していた小規模な構造欠陥の一つが成長を始める。融解

核が小さいと、それに属する分子は水素結合の組み換えは行うが、拡散は非常に小さい。し

かし、融解核が約１００分子になると融解核の中心分子は動けるようになる。我々は、この段

階の融解核の中心は低密度液体状態の構造であることを明らかにした。また、融解核の成

長過程での、融解核に属する分子の数と水素結合の組み換え数を調べた。その結果、融解

核が段階的に成長していることが明らかになった（図３、４）。 
現在、融解核の成長過程における段階的な成長の理由について更なる解析を進めてい

る。また、熱揺らぎにより氷構造がどこまで崩れることができるのか、臨界核サイズがどの程

度かを調べるため、秩序パラメータを用いた自由エネルギーの計算を行っている。 
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図３ 融解核に属する分子の数の変化 
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図４ 水素結合が生成・消滅した数 

  黒く見える島は、水素結合の組み換えが少なくなっている

時間を表わしている。 
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