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物質の性質を議論する上で，その構造を
理解することは基本となる．結晶性を有す
る固体試料の場合には，電気・熱伝導性や
磁性といった性質と物質の構造との関係を
理解することを通じて，より高度な機能を
有する物質を設計したり，新たな物理を見
出すことができる．
これと同じ議論を固体と同じく凝縮体で
ある液体に適用しようとすると，最初の問
題設定から難題に直面する．そもそも液体
の構造をどう定義すればよいのかが明らか
ではない．流体力学による記述が成り立つ
ような空間スケールでは，液体の性質を流
体力学を用いて記述することはできる．し
かし，原子・分子の空間スケールでの個々
の液体分子の振る舞いや，分子間ダイナミ
クスにおける相関の有無などは自明ではな
い．
分子動力学シミュレーションを用いると，
各分子が動く様子を可視化できる．このよ
うなシミュレーションを実施するには，分
子間に働く力など，適切なパラメーターを
設定する必要がある．具体的には密度や比
熱などの熱力学的量や，X線や中性子の全
散乱実験から得られる二体分布関数を再現
できるようにポテンシャルが設定される．
特に二体分布関数は個々の分子が微視的に
どのように配列しているかの情報を与える
ため，二体分布関数を再現できるポテン
シャルは，原子分子スケールでの液体の物
理を記述する上で有効であると考えられて
いる．
しかし二体分布関数はある瞬間の構造を
切り取ったものであり，時間に関する情報
を含んでいない．すなわち液体中で分子が
どのように動き回っているかという情報を
与えているわけではない．赤外分光やラマ

ン分光のような測定からは，分子内や分子
間の振動モードなどのダイナミクスに関す
る情報が得られるが，空間情報は得られな
い．
液体の動的構造を記述するために，二体
分布関数のような同時刻における空間相関
ではなく，時空間の相関関数であるVan 
Hove相関関数を用いることが考えられる．
実空間・時間で定義されるこの時空間相関
関数を実験から求めるには，逆空間（波数
空間）・周波数空間で求められるX線や中
性子の非弾性散乱スペクトルを逆フーリエ
変換すればよい．しかしそのためには広い
周波数域と散乱角にわたって高精度に散乱
を測定する必要があり，膨大な測定時間を
要するため現実的ではなかった．
近年の高エネルギー分解能非弾性X線
散乱法や，飛行時間法を用いた中性子準弾
性散乱法の発展に伴い，高い分解能を維持
しながら，短時間で広い周波数域と散乱角
での非弾性散乱測定が可能になった．ここ
で鍵になるのは，従来は信号が微弱な上に
明確な特徴もないため無視されてきた散乱
角や周波数域の散乱も含めて，逆空間・周
波数空間の広い領域での信号を測定するこ
とである．
我々はこれを水や溶融塩に応用し，実験
的にVan Hove相関関数を求めることに成
功した．Van Hove相関関数に変換するこ
とで，1ピコ秒程度の時間スケールでの液
体中のダイナミクスを可視化でき，分子の
自己運動と，分子間の相関運動とが区別で
きることを示した．本手法は今後，様々な
系，特に長距離秩序がなく逆空間よりも実
空間での記述が適した系において，有効に
なると期待される．

――用語解説――

全散乱実験：
X線や中性子を用いた散乱実
験で，エネルギー分解せず弾
性散乱・非弾性散乱を全てま
とめて測定する実験．得られ
た量は逆空間での相関関数と
なっており，フーリエ変換す
ると実空間での二体分布関数
が得られる．

二体分布関数：
ある瞬間に任意の原子（分
子）からみてある距離離れた
位置に他の原子（分子）が何
個存在しているかを表す．

Van Hove相関関数：
Van Hoveにより 1954年に導
入された相関関数．ある瞬間
に原点にある原子（分子）か
らみて，一定時間後にある距
離離れた位置に他の原子（分
子）が何個存在するかを表す．
同一時刻においては二体分布
関数と一致する．

非弾性散乱：
X線や中性子を用いた散乱実
験では，物質により散乱され
たX線や中性子の運動量，エ
ネルギーを観察する．特にエ
ネルギーが散乱前後で異なる
場合を非弾性散乱という．

飛行時間法：
中性子の速度がエネルギーに
対応して異なることを利用し
て，試料と検出器の間を中性
子が飛行するのに要した時間
から散乱中性子線のエネル
ギーを測定する方法．
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