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1. 研究背景 

疎水性物質であるグラフェンやカーボンナノチュー

ブ（CNT）の表面には、水が凝集しないと考えられて

きた。しかし近年の研究によって、これらの表面には

大気圧雰囲気下において水分子が層状に凝集している

ことが明らかとなった 1-3。この水分子の層はバルク水

と比べ 3 倍以上の密度を示す特異な水であることが報

告されている 4,5。また、この界面水は特異的な安定構

造（運動の自由度が凍結した正四面体構造）をもつこ

とが我々の先行研究（分子動力学（MD）法＋パーシス

テントホモロジー法）によって予測された。この界面

水の厚さは水分子 3 層程度（約 1nm）であり、グラフェ

ンから 3 層以上離れた領域ではバルク水のように振る

舞うことが分かっている 5。 

しかしながら、界面水での水分子のダイナミクスの

定量的な評価には至っておらず、今後、界面水の物性

を定量評価するためには、その評価が不可欠である。

そこで本研究では、MD シミュレーションにより、グ

ラフェン表面での界面水の水の回転自己相関関数を計

算し、バルク水と比較することで、界面水のダイナミ

クスの定量評価を行う。 

 

2. 研究手法及び結果 

MD シミュレーションを用いてグラフェン表面に水

分子を凝集させ、水分子の電気双極子モーメントから

層ごとの回転自己相関関数を算出し、回転運動を解析

した。結果を Fig.1 に示す。縦軸は回転自己相関関数、

横軸はシミュレーション時間であり、黒色の丸が界面

水 1 層目、緑色の四角がバルク領域の結果である。こ

の結果から、バルク領域では収束値が 0 となり完全に

ランダムな回転運動を示すのに対し、界面水 1 層目で

は有限値に収束し回転自由度が制限された状態である

ことが明らかとなり、これまでの先行研究で解析され

た構造の回転運動を定量的に示す結果となった。 
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Fig. 1. 回転自己相関関数の算出結果 
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