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　溶液や生体をはじめとする凝縮系の運動は、様々
な時間・空間スケールで変化または反応を引き起こ
し、多様な物性、機能発現へとつながる。このよう
な凝縮系の運動を理解することを目的に、時間・空
間的不均一ダイナミクスの解析、揺らぎや構造変化
と生体反応との関わり、多次元分光法による運動の
解析を進めている。1)–4) 現在の主な研究テーマは以下
の通りである。
①液体、過冷却状態の水のダイナミクスの解析
　水の特異的性質は強い水素結合による。水素結合
ネットワーク構造変化は幅広い時間スケールをもち、
1/ f スペクトル的様相を示す。我々は、このような運
動の起源、様々な観測量への影響、相転移に伴うネ
ットワーク構造変化について調べてきた。現在、水
素結合ネットワークの影響がさらに重要となる過冷
却水における運動の時間・空間スケールを解析し、
水の特異的性質の起源の解明を目指している。
②多孔質媒体中の粒子のガラス転移の解析
　生体膜、薄膜や多孔質媒体など制限空間にある物
質は、空間等方性をもつバルク液体とは異なるダイ
ナミクスを示す。我々は、
多孔質媒体中の粒子のダ
イナミクスについて解析
を行い、固定粒子の増加
とともに運動が遅くなる
こと、固定粒子の密度に
より２種類のガラス転移
が存在すること、非常に
高い固定粒子密度におい

てリエントラント現象が見られることを明らかにし
た。これらのガラス転移における揺らぎの違い、リ
エントラント現象の機構解明を進めている。
③生体高分子における揺らぎと反応の解析
　低分子量 G タンパク質 Ras は、GTP の加水分解に
より細胞増殖のオン・オフを制御する分子スイッチ
である。この GTP の加水分解は、GAP と呼ばれるタ
ンパク質の結合により 5 桁も速くなる。我々は、
GAP 結合による Ras の構造や揺らぎや加水分解に関
わる水の揺らぎを明らかにした。GTP の加水分解が
どのように引き起こされ、どのような機構（構造お
よび反応経路）で進行するのか、分子シミュレーシ
ョンおよび電子状態計算を用いて解析を進めている。
④凝縮系ダイナミクスの多次元分光法に基づく解析
　多次元分光法により、通常の分光法では知ること
の困難なダイナミクスの詳細を解析している。我々
はこれまでに、現実系に対する多次元分光法の計算
および解析手法の開発を世界に先駆けて進めてきた。
その結果、水の２次元ラマン分光法の理論解析から、
分子間運動のカップリング、運動の非調和性の様相
を明らかにした。また、２次元赤外分光法による分
子間運動の解析から、非調和性の強い並進運動との
カップリングによる超高速な衡振運動の相関の喪失、
衡振運動から並進運動への緩和など、水に特徴であ
る速い緩和が比較的遅い分子間並進運動によって引
き起こされていることを明らかにした。溶液や遅い
ダイナミクスの解析への多次元分光法の展開も進め
ている。
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水の分子間運動に対する 2 次元赤外分光理論スペクトル
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