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概要 0℃の炭酸水の中では気泡が対になって振る舞うことやゆっくり移動する気泡が急移動することを発見
しました。この光学的に観察可能な現象は、炭酸水中の H2O と CO2分子間相互作用によって作られる低エネルギー
状態の凝縮構造によって説明でます。すなわち、炭酸水が CO2 の直線分子が格子構造の空隙に組み込まれると、
x-y 平面に並ぶ傾向がある H2O の水素原子のペアが CO2 のシャフトに並行方向に回転する力を受けて、四面体単
位の代表的な格子構造であるα-石英のラセン構造(HS)を形成します。この HS 構造には分子の広い網目構造を作
り、熱振動によって組織的な回転運動が起こります。その四面の回転の組織的な熱振動は c 軸に平行に沿って分
子の移動するのをサポートします。そこで、上記のような気泡の振る舞いが説明できます。本稿で提案したモデル
は、分子動力学のための液体水の新しいモデルとして利用可能であり、瞬時にらせん構造を形成 (HS)するモデル
は、生化学的反応の分野に関する研究の基礎を提供します。 

 

1. 緒言   

水に関する研究は非常に多くのものがあります 1。水

の微視的構造のデータは、X 線分析、赤外およびラマ

ンスペクトルによって得られます 2, 3, 4。また、水の分

子の振る舞いは分子動力学 (MD)によって解明が進め

られています。5, 6. 7, 8。液体または氷の H2O 分子はイ

オン化した状態でなく 9、大部分の水素結合が水素結合

の屈曲角度の小さいエネルギー差により歪んだ状態で

あることが認められています 10。 

水の異常な特性は水の分子の組織的な動きが関わっ

ており 11, 12、そのよう現象の原子モデルが示されてい

ます 13, 14, 15。M .Lozynski (2015) は液体水のラセン構造

を論じました 16。しかし、そこで次のような説明はあ

りませんでした。サンドイッチ型に連結している炭酸

水の気泡は、水分子の凝縮された格子構造を介して構

築されます。時折発生する突然の気泡の動きは、組織

的な分子の動きの発生によって実現されます。 

本報告で、著者は液体水の性質に基づいて、炭酸水

の動的状態のモデルを提案します。分子間相互作用は、

種々の分子間結合構造を頻繁に形成します。しかし、

これらの構造の殆どは、熱の動きによって破壊されま

す。炭酸水のらせん構造 (HS) は、炭酸水のランダム

な構造に比べて低いエネルギーで凝縮した構造であり、

HS は瞬間的に組織的な熱運動をします。 

炭酸水の HS は、気泡の膜面から構築されます。HS 

と六角形の氷 (Ih) の構造の間には中心軸を持つ類似

点があります。ちなみに、-3 ℃の氷および + 2 ℃の液

体水の非弾性中性子スペクトルの(60 ~ 900cm-1)領域は

殆ど同一です 17。そこで、炭酸水の中の CO2 の直線分

子は HS の空隙軸に組み込まれることになります。

H2O と CO2 が接近すると、H2O の酸素原子は、CO2 の

炭素原子に接近します 18。H2O の水素原子は、CO2 の

酸素原子に接近します。従って、HS を構成する H2O 

の水素原子のペアは、CO2 の直線分子に並列する方向

に回転する。その結果、HS が炭酸水で形成されます。

提案します。HS は水晶の SiO2 単位の配置と同一で

あり、中央の軸の反対側に 3 つの四面体単位で作られ

た 2 つの独立した円弧で構成されています 19。α-石英

からβ-石英への変換は、573℃(846 K)で急激に行われ

ます。α-石英からβ-石英への変位相転移は、ラセン構

造の骨組みを維持して、四面体の回転の網目構造的な

連携を介してサイズの幾何学的な減少を生じます。同

様に、氷(H2O)の Ih のプロトンの無秩序な構造は、72K 

より低い温度で強誘電体氷Ⅺに変換されます。その四

面体の配列の構造が石英に関連しています。 

0℃において分子の熱運動があります。液体の水の分

子は熱運動によって水素結合の原子が入れ替えられま

す。これらの変化の頻度が電気軸のまわりで四面の組

織的回転する変化より遅い範囲で、組織的な回転は 

HS を維持します。HS の三方対称性の凝縮状態は、HS

の動的状態に含まれており、振動を平均した構造とは

異なります。 

 

2. 気泡の挙動の観測 

2.1 実験方法と実験材料  

著者は液体の水の組織的動きを観察するために氷の

融解を観察しました。写真は、デジタルカメラペンタ

ックスオプティオ W90 によって撮影し、接写写真は顕

微鏡モードで撮影し、動画のフレームレートは 30 分

の 1 秒でした。 

観察に用いた材料は以下のものを使いました。100cc 

の水道水 (不純物の 50 項目に関するデータ、例えば、

Pb < 0.01 mg/l など) は、宮城県名取市水道事業所の

水道水の分析データに記載されています。ドライアイ

スの粉末 (CO2 の固体状態) は高圧ガスボンベからの

放出によって生成されたものです。 

観察した試料は次のように準備しました。ドライア

イスの粉末を過剰に水に混ぜます。炭酸水にドライア

イスの白い部分が室温で消えた後で冷蔵庫に入れます。

炭酸水中の気泡の振る舞いは、広口のガラス瓶の外側

から観察しました。気泡は、炭酸水の氷の中に混在し

ています。炭酸水中の殆どの CO2 分子は分子の単位で

存在し、気泡が CO2 で作られています。その気泡は氷

の融解の構造の空隙を介して移動ます。 

水の塊(クラスター)群は、炭酸水の氷の融解の終了

状態で観察できました。クラスターは繰り返し生成さ

れ、消失します。その動画は、ウェブサイト
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[( https://youtu.be/y_jTliH36rU ), (2015)]で提示していま

す。この論文では 0℃の炭酸水の泡の行動によって示

された液体の水の理論的な情報を追加して報告します。 

 

2.2 0℃における炭酸水中の気泡の挙動 

図 1 a), b), c), d) に示す写真は, 毎秒 30 フレームの

デジタルカメラで撮影したもので、その動画はウェブ

サイト [( https://youtu.be/_KRvJ5cClDk ), (2016)]. で提

示しています。 

 

 
a) [ 1/30 sec.] 

 

  
b) [ 2/30 sec.] 

 

 
c) [ 3/30 sec.] 

 

 
d) [ 4/30 sec.]   

 

図 1 二酸化炭素の気泡の分離を妨げるかのように振る

舞う気泡の間に発生する白っぽい炭酸水 

 

（1）時間の経過に沿って気泡の対の回転は、図 1 の

左上の黄色の円で示しています。(2) 連携群内の気泡

の動きは、図 1 の下の赤い円で示しています。(3) 白っ

ぽい領域の挙動は、図 1 a) と図 1 b) の右上の緑色の

円で示しています。水の白っぽい領域はペアリングが

消滅すると消えます。 

 

2.3 気泡の組織の存在 

炭酸水の氷の融解の末期には.図 2 に示すように多く

のサンドイッチ構造の気泡が現れます。 

 

 
 

図 2 炭酸水の氷の融解の末期に撮影された多くのサ

ンドイッチ構造の気泡 

 

気泡を気泡で挟んだサンドイッチ構造は、気泡の膜

の間の炭酸水が結合させています。ドーナッツ状に並

んだ小さな気泡が気泡群内で熱運動により動いていま

す。サンドイッチ構造の胴体の周りは取り込む反応が

活発です。気泡の近くを通過する気泡が時折サンドイ

ッチ構造の気泡構造の胴の部分に取り込まれ合体しま

す。その気泡間の炭酸水の構造が気泡の構造体を構築

します。移動する気泡がしばしば白っぽい炭酸水の領

域の形成を伴い突然の気泡の動きを引き起こすことが

あります。HS の空隙軸に沿って移動する CO2 分子の

動きが HS 構造によって広い範囲に及びます。 

https://youtu.be/y_jTliH36rU
https://youtu.be/_KRvJ5cClDk
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2.4 気泡の合体  

図 3. a), b), c), d) に気泡の合体の様子を示します。

これらの写真は、デジタルカメラで毎秒 30 フレームで

撮影しました。これらの観察に使用される材料は、鉄

(Fe)の粉末(メッシュ#300) 5g を 100cc の炭酸水 (デー

タは 2.1 節で説明した)に混合しました。気泡の合体は

室温で鉄の微粉と混合した炭酸水で発生しました。気

泡の合体の時間は最初から 0.1 秒未満で終了しました。 

図 3 b) に示すように、気泡の合体の際に突然白っ

ぽい炭酸水が観察されます。この気泡の合体では、内

部の CO2ガスの圧力によって 2つの気泡の接合部での

開口部が拡大することと、気泡の膜間に HS が形成さ

れることが進行しています。 

 

 
a) [ 1/30 sec.]    

 

 
 b) [ 2/30 sec.] 

 

 
 c) [ 3/30 sec.]  

   

 
 d) [ 4/30 sec.]    

      

図 3 白っぽいだの炭酸水の発生を伴う気泡の合体 

 

 

3. 液体水の構造形成 

3.1 炭酸水における気泡の形成 

液体の水における CO2 の溶解度は低温になると増

大します。CO2の電離度(Kh)はKh = [H2CO3(aq)]/[CO2(aq)] 

= 1.7x10-3. であり、水に溶解した殆どの CO2 は分子の

状態です。その CO2 分子が 0℃で氷の融解状態の空隙

に取り込まれ、その CO2 分子の集まりで気泡ができま

す。氷の融解状態で液体の水が高密度状態に組織され

るので二酸化炭素の気泡が生成されます。それぞれの

CO2 分子は、酸素原子のサイズが大きいため、直線的

な形状になり、HS 空隙軸に収まります。それが気泡の

界面での HS の形成を促進します。HS はサイズを縮小

すると同時に低エネルギー状態をもたらします。白っ

ぽい領域がこの HS の形成によると説明できます。こ

うした HS の形成によって気泡間の引力が発生します。 

 

3.2 3 次元構造における正四面体の不安定性 

氷の低温相 (氷のⅪ構造) は強誘電性を示します 21, 

22, 23。同様に、石英の低温相(α-石英)は圧電性を示しま

す。このことは、SiO2 または H2O の 3 次元構造の四

面体の単位が低温で極性がある歪んだ状態であること

を意味する。しかし、四面体単位では、sp3 ハイブリッ

ド軌道の最も低いエネルギー状態であり、イオン結合

状態においても正四面体配列は最も低いエネルギーで

す。また、180°の水素結合が最も強力な配置です。これ

らの力では理想的な四面体を歪めません。何故、四面

体単位が変形するのでしょうか? 

四面体分子の変形について、筆者は「正四面体配置

構造の不安定性」を次のように説明しました。SiO2 に

は 2 つの化学結合型の軌道が共存しています。それら

は共有結合とイオン結合の軌道である。正四面体の配

置は、共有結合においてもイオン結合においても最も

エネルギーの低い格子構造です。しかし、共存する軌

道間に相互作用がある場合に交換エネルギーによるエ

ネルギーの低下があり、交換エネルギーの低下は電子
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状態のエネルギーが同じになる縮退状態が最大です。

しかし、その縮退状態は最低のエネルギー状態ではあ

りません。最も低いエネルギー状態はヤーン・テラー

効果によって縮重状態の対称を減少する歪によってエ

ネルギー準位を分裂させて与えられます 25。その正四

面体構造の変形は柔軟性があり、電子状態と状況の間

の相互作用で変形が決定されます。H2O の 3 次元構造

における四面体の単位も歪んでいます。しかし、H2O 

の短距離力の相互作用の計算は容易ではありません。

この現象は、全体の分子エネルギーに比べて小さいエ

ネルギーの変化に依存するために、非常に正確な波動

関数と精巧な計算技術が必要であることによります。 

 

3.3 HS における四面の回転による幾何学的収縮 

- 短距離力の効果の証拠 - 

β水晶からα水晶に変位相転移で発生する四面の連

結した回転を図 4 に示します。α-水晶はこの回転で全

体的にサイズを縮小します。その回転方向により四面

体の双極子モーメントの極性が変化しますが、このこ

とについては、このセクションの後半で説明します。 

 
図 4 水晶のα-β変位相転移における接合点の曲げ

角度∠Si-O-Si の変化. ここでは小さい〇が酸素であり、

太い線が短い原子間距離である。H2O では分極の極性

が SiO2 と逆になります。  

 

∠Si-O-Si の回転角度は、Z (光学) 軸に対して(45°＋

θ)および(45°- θ)として表すことができます。α-水晶の

θの値は+ 14°または -14°です。圧力が大きくなるとθ

の値が大きくなります。 

x-y 平面の収縮率[ɤ (x, y)]と Z 方向の収縮率[ɤ (z)]は、

式(1)及び式(2) で与えられます。 

 

ɤ (X, Y) = 
1+√3cos(θ)

1+√3
     (1).   

ɤ (Z) = cos(θ)        (2). 
 
この幾何学的水晶の[(1)式及び(2)式、θ=14°]の軸

率(c/a)は計算すると(3)式及び(4)式となります。 
 

c(β)

a(β)
=

3

1+√3
 =1.09      (3). 

 

c(α)

a(α)
=

3 cos(θ)

1+√3 cos(θ)
 =1.086    (4). 

 

Bassett and Lapham26 による X 線データから計算され

た軸比({c/a} o] は(3)式及び(4)式です。 
  

{c(β)/a (β)}o = 1.0904       (5) . 

{c(α)/a(α))}o =1.0978       (6). 

 

(6)式のα-水晶の軸比 {c/a} o の値は、(４)式のα-水

晶の軸比より大きいです。α-水晶の測定値は、x-y 平

面が多く収縮されていることを示しています。 

原子配列パラメータ (x, y, z, u) を用いてα-水晶の

原子距離を計算した結果を表 1 に示します。ここで記

載されている原子距離は、Zachariasen and Plettinger 27, 

Smith and Alexander 28, and Young and Post 29 の X 線解

析のデータを用いて算出しました。 

 

表 1.  α-水晶の原子間距離 [Å] 

                                                 

                  Z&P 27      S&A 28     Y&P 29     

L(O1-O2)          2.604     2.604     2.614  

L(O3-O4)          2.632     2.639     2.640  

L(Si-O1 or Si-O2)   1.603     1.598     1.604  

 L(Si-O3 or Si-O4)   1.616     1.616     1.611   

 

表 1.の値から(7)式及び(8)式の関係が得られます。 

 

L(O1-O2) < L(O3-O4)              (7). 

L(Si-O1 or Si-O2) < L(Si-O3 or Si-O4)   (8).  
 

(8)式は、Si 原子がα-水晶における変形した四面体

の短い距離側 L(O1-O2)に近いことを示しています。短

距離側はα-水晶における四面体単位の主要部分です。

四面体の短い結合の側は、変位相転移の際に x-y 平面

に接近してて、長い結合側を Z 軸方向に接近させます。

(6) 式で示されるα-水晶の X-Y 面の収縮がこのよう

な配列の分子間力によって引き起こされます。その HS 

の三方対称性の配置により、図 4 に示すように四面体

単位の極性が現れます。X 軸(電気軸)の周りの回転方向

は比較的簡単に反転します。水晶は強い振動によって

時々電気的双晶が形作られます。この HS の電気軸の

極性は、電気双晶境界で反転しますが、光学特性は同

じです。 

 

3.4 液体水の動的格子構造 

水 (H2O) の分子は、石英 (SiO2) の分子と異なりま

す。H2O ユニット四面体の電気双極子モーメントの方

向は SiO2 とは反対です。水中の水素原子の移動度は、

水晶中の酸素原子の移動度よりも大きいので液体の水

の分子の回転振動は容易に起こります。水素の結合角

∠O-H-O は、酸素の結合角∠H-O-H よりも曲がりやす

い。同じ HS 内の回転に起因する水分子の電気双極子

モーメントは反転することができます。このメカニズ

ムは純水の高い電気抵抗によって支えられています。 
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L. Pauling は水分子単位が液体の状態に存在すると

しました 30。水の電気双極子モーメントは、3 つの方向

に整列し、三方対称です。しかし、氷の Ih の結晶構造

は、六角形の構造を呈しており、それが 72K より低い

温度で強誘電体氷Ⅺに変換されます。この強誘電体状

態は超伝導状態のように低温下でのみ存在します。 

変位相転移による収縮によって引き起こされるエネ

ルギーギャップは、以下の仮定でおよその値を推定で

きます。エネルギーギャップは凝縮によって引き起こ

されるポテンシャルエネルギーの変化に対応します。

ここで、水素結合の凝集エネルギーは 5kcal/mol (0.217 

eV) です。縮小の比率の値は、0.97 [すなわち cos (θ) = 

cos (14 °) = 0.97] と推測されます。 

変位相転移のエネルギーギャップは, 粗い推定です

が収縮率を用いて推定すると(9)式となります。 

 

   Egap = 0.217[eV]x(1-0.97)=0.0065 [eV]      (9).     

 

氷 Ih は、転移点(Ttransition = 72K)より低い温度で強誘

電体氷Ⅺに変換されます 21。 

 

kTtransition =72 [K]x8.617x10-5 = 0.0062 [eV]  (10). 

 

遷移温度のエネルギーギャップの値の式(10) は、変

位相転移の値の式(9) に対応しています。 

 

4. 液体水中の水分子の連携 

4.1 水分子の系統的運動のモデル 

提案する HS の分子配列を図 5 a) および b) に示

します。 

x-y 平面上に投影された各分子のパターンは、回転

θによって四面体が四角から台形に変化します。投影

された台形の短辺は、Z 軸方向に接近した水素原子の

対に相当し、台形の長尺側は、x-y 平面方向に接近した

一対の水素原子に相当します。なお、破線の三角形は、

四面体単位の主要部分を示します。それを 3.3 節で記

述した説明によって推定しました。 

 

 

 
a)  Z 軸に対して(45°＋θ)の回転角度 

 

 
b) Z 軸に対して(45°- θ)の回転角度 

図 5. x-y 平面上に投影された HS のモデル。ここで、 

水分子の単位四面体の組織的な回転により台形が連鎖

している。破線の三角形は、単位分子の主要部分を示

し、酸素原子は大きな円であり、小さな円は水素原子

である。上向きの動きは△、下向きの動きは▲である。 

 

4.2 平面的な界面における水分子の HS 形成 

氷の Ih 31 で最も近い近傍の酸素-酸素の距離に関す

る報告があり、これらの値は同じではありません。そ

して、∠O…O…Oの角度は正確に四面体ではありませ

ん 32。氷の格子構造には凹凸があります。水素原子の

位置についての不確実性は、電子状態の柔軟性によっ

て説明されています。 

水からの氷の結晶成長が分子動力学シミュレーショ

ンで解析されています 33, 34。気泡の膜が水の 3 次元構

造の基底面となり、組織的構造の形成は界面から始ま

ります。二重らせん構造の三方対称性はその水の界面

に平行に形成されます。 

H2O の各分子は、電気双極子モーメントを持ってい

ます。四面体単位は水分子間の水素結合によって接続

されます。正四面体と長尺側の短辺の配置は、電気軸

の 3 方向に沿って規則的に整列されます。各水分子の

対の水素原子は HS の中心軸の壁面に面しています。

中央軸の H2O は、中央軸に取り込まれた CO2の酸素

原子を介して c 軸に並列に向く回転力を受けます。こ

うして、HS は、HS の空隙軸の壁の水分子と CO2 と

の分子間の結合によって実現されています。従って、

HS のラセンは x-y 平面に垂直方向に沿っています。 

 

4.3 二重らせん構造における水の四面体分子の組織

的に連携する回転  

四面体の組織的な回転は HS の水素結合の角度の

組織的な変化によって容易に起こります。四面体の電

気双極子モーメントは、図 4 に示すように、その電気

軸周りの四面体の回転に応じて c 軸に対して 45°から

±θ変化します。H2O 分子の電気軸の周りの回転の組織

的な熱運動は、図 5 a)、b) に示すように、空隙軸の壁
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に電位の極性の反転を伴い。この体系的な分子の振動

は、各スパイラルの軸に沿って旋回運動を行い、スパ

イラル構造の空隙軸における分子の輸送をサポートし

ます。この体系的な分子の振動は、各スパイラルの軸

に沿って収縮膨張運動を行い、スパイラル構造の空隙

軸における分子の輸送をサポートします。気泡が対に

なって動くことや、移動中の気泡が突然に急移動する

振る舞いを HS が可能にします。 

 

4.4 HS によって説明される歪んだ水素結合モデル 

図 6 に、水分子の空孔が起こったと仮定した状態を

示します。この図は、分子の空孔が大きな影響を及ぼ

すことと、HS の骨組が堅牢であることを示します。 

 

 
図 6 水分子の欠陥が起こったと仮定した状態。 

HS の分子の欠陥は、分子間の相互作用により様々な歪

んだ HS を誘発します。 

 

図 6 に示す格子構造は、水の分子間の相互作用によ

りそれぞれがおかれた状況で少し変形して再配置され

ます。その歪んだスパイラル構造の領域は水分子の結

合によって広がります。その再配置は熱擾乱によって

妨げられるので、熱力学の平衡を達成するのに時間が

かかります。従って、液体の水の構造が歪んだ構造が

存在するというモデル 10 によって特徴付けられます。 

 

5. 検討  

HS モデルと Lozynski のモデルは何処が違いますか? 

Lozynski は、氷 (Ih) と氷 (Ⅺ) の相転移において、

氷の正方晶対称の酸素原子の網目構造がラセン構造に

変換することを説明しています 16。他方、本文では炭

酸水の気泡の挙動を、HS の瞬間的な形成によって説

明しています。HS は、炭酸水の適切な条件の下で形

成されます。ちなみに、雪の結晶は、純水の結晶では 

HS が存在しないことを示唆しています。 

液体の水分子の配列がどのようにして巨視的な範囲

まで拡大できるのでしょうか? 

液体の水中の分子間の結合があり、量子力学的相互

作用によってもたらされる構造の秩序は、どの単位も

同じ特性を持っているため、巨視的なサイズまで配列

できます。規則の配列により頑丈さが得られます。 

何故、ブラウン運動が観察できるのでしょうか? 

直径 3x10-10m の個々の水分子によって直径 10-6 m 

の 1 つのブラウン粒子を動かすことは困難です。ブラ

ウン運動に関するアインシュタインの理論は、水の

個々の分子についての記述を避けることによって成功

しました。 

らせん構造は水の普遍的なモデルですか? 

瞬間的な構造と平均化された構造は相違します。HS 

は、瞬間的な構造であり、適切な条件の下に存在しま

す。液体水の格子構造上のデータの殆どは、熱動揺に

よって乱れた構造を示しています。 

 

6. 結言 

本稿では, 0℃の炭酸水中の気泡の振る舞いに基づい

て, 水の組織的な運動を説明しました。具体的には気

泡が対になって動くことや、移動中の気泡が突然に急

移動する振る舞いが見られました。このような光学的

に観察可能な現象は、水の分子のランダムな運動では

なく、水の分子の組織的な運動によって実現します。 

ラセン構造(HS)は低エネルギーで凝縮した構造です。

HS は、炭酸水における分子間相互作用により、瞬時に

形成される機能的な構造です。すなわち、炭酸水中の

CO2 の直線分子は HS の空隙軸に納まります。HS の

H2O は水素原子対側が、組み込まれている直線分子の

CO2 に近接します。そこで、H2O の水素原子対は、中

心軸に平行な方向に向く力を受けます。そして、HS の

気泡の膜面を基盤に協力現象によって配列構造が成長

し始めます。 

提案する HS のモデルは、炭酸水における構造であ

り、HS の構造は網目構造の分子の連結があります。ま

た、HS には熱運動による近接分子の交換を伴う組織

的な回転運動が存在します。この四面体分子の回転の

組織的な熱振動は c 軸に平行に沿って分子が移動す

るのを助けます。これが液体の水がスパイラル構造の

分子を合成するのを支援する機能のモデルと考えられ

ます。 

このような HS の瞬間的な形成は液体水の機能特性

の研究の基礎として利用できます。筆者は、近い将来、

液体の水の提案したモデルに関する量的解析が行われ

ることを期待しています。 
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