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 We have developed a quantum molecular dynamics simulation method which can widely search hydrogen 
systems from an isolated hydrogen molecule to condensed hydrogen liquid, solid and supercooled liquid of 
strong nuclear quantumness such as zero-point energy and nuclear delocalization. We will report our recent 
results on various condensed phases of hydrogen molecules including unexplored low-temperature supercooled 
phases, suggesting new insights and guiding data useful for future experiments. 
 
 ࡟ࡵࡌࡣ ��

 ཎ子␒号 1 の水素ࡽ࠿ᡂる水素分子ࢩ“ࡶ᭱，ࡣン࡞”ࣝࣉ分子性液体・分子性固体にࡎࡽࢃ࠿࠿ࡶ

ᣲ動を♧す㸬ᐇ㝿，⣙࡞のᙉい核量子性によりᦶヅ୙ᛮ㆟ࡑ 1 K ௨ୗのᴟ低温࡛起ࡇるとᮇᚅࢀࡉる

水素超流動[1,2]ࡸ，᭱㏆࡛ࡶ新た࡞相㸦Phase IV㸧が発ぢࢀࡉた超㧗ᅽ固体水素[3]ࡔࡲ，࡝࡞㐩ᡂ࡛

 いᮍ▱の凝縮相がᏑ在する㸬࡞い࡚ࡁ

水素の核量子性ࡣ，低温液体水素におけるࣟࣈー࡞ࢻ動ᚄ分ᕸ関ᩘࡸ㏿いᣑᩓ࡝࡞の㍺㏦係ᩘにỴ

ᐃⓗ࡞ᙳ㡪を୚࠼，固体ࡵྵ࡛ࡲた相ᅗ全体を大ࡃࡁኚ化ࡏࡉる[4,5]㸬 ᐇ㝿，࡛ࡲࢀࡇ Centroid 分子

動力学法ࡸ Ring-Polymer 分子動力学法࡝࡞⤒㊰✚分にᇶ࡙༙ࡃ量子分子動力学法࡛，水素核のࣟࢮⅬ

᣺動ࡸ㠀ᒁ在化といࡗた水素核の量子性をྲྀりධ࡞ࢀがࡽ液体水素の㠀⮬᫂࡞物性を෌⌧するヨࡳが

⥆けࡁ࡚ࢀࡽた[6,7]㸬 ⴭ者ࡶ，水の௦表ⓗࣔࢸ࣏ࣝࢹンࢩャࣝ Flexible SPC を࣋ースに࡚ࡋ水分子ෆ

のྛ水素核を質Ⅼ࡛ࡃ࡞ࡣガウスᆺἼ᮰と࡚ࡋᑟධࡑ，ࡋの㐠動᪉⛬ᘧをᑟฟするࡇと࡛，核量子ຠ

ᯝをྲྀりධࢀた水の༙量子分子動力学法を開発ࡋた[8,9,10]㸬ࡣࢀࡇ核Ἴ᮰のᐇ᫬㛫༙量子分子動力学

法を分子凝縮相࡛ᐇ⌧ࡋたึ࡚ࡵの౛࡛࠶る㸦ᅗ 1 ཧ↷㸧㸬 

㇟動力学ⓗᢅいのᑐࡣる電子࠶ン࡛࣑࢙࢜ࣝࣇ，の༙量子分子動力学法におい࡚࡚࡭グすୖࡋ࠿ࡋ

እと࡚ࡗ࡞いた㸬ᐇ㝿，分子凝縮系におい࡚核ࡔけ࡛ࡃ࡞電子࡛ࡲ量子動力学ⓗにᢅ࠺ヨࡲࢀࡇࡣࡳ

࡛ᡂຌ࡚ࡋい࡞い㸬౛ࡤ࠼，

Centroid 分 子 動 力 学 法 ࡸ

Ring-Polymer 分子動力学法࡛ࡣ，

液体水素をグ㏙するたࡵ⌫ᑐ⛠

࡞ Silvera-Goldman ࢸ࣏ࣝࢹࣔ

ンࢩャࣝを࣋ースに，ࡑのୖに

ᅗ 1㸸水素核を質Ⅼ࡛ࡃ࡞ࡣ核Ἴ᮰とࡇ࠺ᢅ࡚ࡋと࡛ࠊ核の量子ຠ

ᯝ㸦㸻核のࣟࢮⅬ᣺動と㠀ᒁ在化㸧をྲྀりධࢀるࡇとが࡛ࡁる㸬 
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核量子性を⤒㊰✚分法によ࡚ࡗᑟධ࡚ࡋいる[6,7]㸬 ୍᪉࡛，ᐦᗘỗ関ᩘ法にᇶ࡙ࡃ第୍ཎ⌮分子動力

学法に，ྠࡃࡌ⤒㊰✚分法によ࡚ࡗ水素核量子性をᑟධする᪉法࡛ࡣ，㛗㊥㞳分ᩓ力をྲྀりいࢀるࡇ

とが࡛࡞ࡁいとい࠺ᐦᗘỗ関ᩘ法のḞⅬ[11]ࡽ࠿，分子㛫㊥㞳の▷い超㧗ᅽ固体水素系に㐺用が㝈ࡽ

 いる[5]㸬࡚ࢀ

 

�� ᡭἲࡢ特ᚩ 

 ⴭ者᭱ࡣ㏆，核ࡔけ࡛ࡃ࡞電子ྠࡶ᫬にガウスἼ᮰化する஦࡛，よりᬑ㐢性の㧗い量子分子動力学

法と࿧࡭るᡭ法を開発ࡋた[12,13]㸬 ࡑのたࡵに，水素分子の஧量体にࡘい࡚，ࡑの分子㛫・分子ෆ相

஫స用࣏ࢸンࢩャࣝのᮇᚅ್を核と電子のガウスἼ᮰⩌࡞ࡽ࠿るἼ動関ᩘによ࡚ࡗ┤᥋㝧にᑟฟࡋた㸬

ᮏᡭ法࡛ࡣ，スࣆン⮬⏤ᗘをྵ࣑࢙࢜ࣝࣇ࡚ࡵンと࡚ࡋ電子Ἴ᮰をᢅࡇ࠺と࡛パウリの᤼௚࢚ࢠࣝࢿ

ーをྲྀりධ࡚ࢀおり，ࢀࡇによࢸ࣏ࣝࢹ࡚ࣔࡗンࢩャࣝࡸ⤒㦂ⓗパ࣓ࣛータの஦๓ᑟධが୍ษ୙要と

Lennard-Jones，ࡣャࣝのᮇᚅ್ࢩンࢸた㸬分子㛫相஫స用࣏ࡗ࡞ 㛗㊥㞳分ᩓ࡞ャࣝに≉ᚩⓗࢩンࢸ࣏

力を࠿ࡗࡋりと表⌧࡛࡚ࡁおり，㣬࿴⵨Ẽᅽୗのࣀー࣐ࣝ࡞液体ࡸ固体をࣛࢡ，ࡵࡌࡣスターࡽ࠿㧗

ᅽ固体，࡚ࡋࡑ過冷却液体に⮳る࡛ࡲᖜᗈい水素分子凝縮相࡬の㐺用がྍ⬟とࡗ࡞た㸬 

 ୖグ௨እにࡶᮏᡭ法ࡣ次のよ࡞࠺≉ᚩを持ࡘ㸬 

ձᖹ⾮状ែୗの࢔ンࢧンࣝࣈᖹᆒࡔけ࡛ࡃ࡞ࡣ，水素核୍ࡘ୍ࡘのᚤどⓗࢡ࣑ࢼ࢖ࢲスがᐇ᫬㛫࡛㏣

る㸦ᅗ࠼ 2 ᕥཧ↷㸧㸬 

ղ分子ෆ⮬⏤ᗘを持ࡗた㠀⌫ᙧの水素分子をᢅ࡚ࡗおり，分子㓄ྥ・分子 libration・分子᣺動をᵝ々

 る㸬ࡁ凝縮相࡛グ㏙࡛࡞

ճ核量子ຠᯝが㠀ᦤ動ⓗにྲྀりධ࡚ࡽࢀおり，ᙉい核量子性にᑐᛂ࡛ࡁる㸬 

մྛ水素核の᫬㛫発ᒎが㐠動᪉⛬ᘧのᙧ࡛᭩࡚ࢀ࠿いるたࡵ，⤒㊰✚分法ࡸ௚の第୍ཎ⌮ⓗㅖᡭ法に

ẚ࡭ィ⟬ࢥスࢺが格ẁにᢚࡘ࠿，ࢀࡽ࠼ᚑ᮶のྂ඾ⓗ分子動力学法のィ⟬ࢡࢵࢽࢡࢸのከࡃを㐺用

 る㸬ࡁ࡛

յ温ᗘᕪの࠶る系ࡸ流動の࠶る系࡝࡞の㠀ᖹ⾮系と，ࡽࢀࡑのᖹ⾮状ែ࡬の⦆࿴過⛬にࡶ㐺用࡛ࡁる㸬 

  

�� ᾮయỈ⣲ 

開発ࡋた量子分子動力学法のጇ

当性を☜ㄆするたࡵ，㣬࿴⵨Ẽᅽୗ

の␗࡞る温ᗘにおい࡚液体水素の

ᇶ♏物性ゎᯒを⾜ࡗた[12,14]㸬 得

ࢀࡉṇ☜と，ࡣた動ᚄ分ᕸ関ᩘࢀࡽ

る⤒㊰✚分ࣔンࣟࣝ࢝ࢸ法の⤖ᯝ

と，ࣆーࢡ఩⨨・㧗ࡉ・ᖜのす࡚࡭

におい࡚㐯Ⰽ࡞い㸬分子㛫㓄ྥྵࡶ

低温液，ࡣた஧次ඖ動ᚄ分ᕸ関ᩘࡵ

体水素におい࡚ ș=90°を中ᚰとࡋた

3.8 Å ௜㏆の࣓࢖ンࣆーࢡと，より

sharp ࡞ shoulder をྠ᫬に᭷するࡇ

とを♧ࡋ，T ᆺの᭱㏆᥋⁐፹࿴構㐀

をᐇドࡋた㸦ᅗ 2 ྑཧ↷㸧㸬ࢩスࢸ

ᅗ 2㸸㸦ᕥ㸧14 K の液体水素ᐇ᫬㛫ࢡ࣑ࢼ࢖ࢲスのスࢩࣉࢵࢼ

ཧ⪃ᩥ⊩[12]࡛බ開中㸬㸦ྑ㸧分子㛫ࡣーࣅ㸬ᐇ᫬㛫ムーࢺࢵࣙ

㓄ྥと動ᚄの 2 次ඖ分ᕸ関ᩘ㸬
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ムࢬ࢖ࢧを↓㝈大にእᤄ࡚ࡋ得たᣑᩓ係ᩘࡣ 14 K ࡛ 0.345 Å2/ps，25 K ࡛ 1.65 Å2/ps と࡞り，⤒㦂ⓗパ

࣓ࣛータをᑟධするࡇと1.8ࠕ，ࡃ࡞ ಸ⛬ᗘの温ᗘቑຍ࡛ 5 ಸ㏆ࡶࡃᣑᩓ係ᩘがቑᖜするࠖとい࠺≉␗

に，液体水素中の分子ෆ⮬⏤ᗘの動ⓗᣲ動にὀࡽࡉた㸬ࡋ⌧෌ࡃᐇ㦂್をよ࡚ࡵྵ࡛ࡲ温ᗘ౫Ꮡ性࡞

目ࡘࡘࡋゎᯒを⾜࡞い，ୗグの分子性液体と࡚ࡋのᥥീを᫂࠿ࡽにࡋた[14]㸬  

ձᖹᆒ H-H ⤖ྜ㛗ࡣᐇ㦂とẚ࡚࡭ 1%௨ෆのㄗᕪと࡞り，温ᗘ低ୗにకい系の凝縮ᗘがቑすにࢀࡘ

࡚ఙ㛗するとい࠺ᐇ㦂とྠࡌഴྥがぢ࡚ྲྀࢀる㸬すࡕࢃ࡞，᭱㏆᥋⁐፹࿴構㐀の T Ꮠᆺ㓄఩㸦ᅗ 3 ᕥ

ୖཧ↷㸧によ࡚ࡗ，凝縮性がቑす࡝࡯水素核Ἴ᮰が㏆᥋㓄఩୧➃の水素分子中ᚰに࠶る電子Ἴ᮰にᘬ

H-H，ࢀࡽᙇࡗ ⤖ྜ㛗がఙ㛗する㸬ࡇの H-H ⤖ྜ㛗ኚ化ࡣᣑᩓ係ᩘの␗ᖖ࡞温ᗘ౫Ꮡ性にࡶᙳ㡪する

重要࡞性質࡛࠶る㸬୍᪉࡛，H-H ࡋᙅ化࡚ࡗたがࡋఙ㛗にࡣྜ⤖ H-H ᣺動ᩘࡣ red shift する㸦ᅗ 3 ᕥ

ୗཧ↷㸧[15]㸬 H-H ᣺動ス࣌ࡣࣝࢺࢡ 14 K ࡣ࡛ Gauss 関ᩘ࡛ fit る୍᪉，25 Kࢀࡉ ࡣ࡛ Lorentz 関ᩘ

࡛のࡳ fit ࡶᙉᗘࣝࢺࢡス࣌，ࢀࡉ 8 ಸ㏆ࡃቑ大する㸬ࡇの⤖ᯝࡣ 25 K い᣺動⦆࿴࡛㏿ࡣ࡛ motional 

narrowing が発⏕࡚ࡋいるࡇとを♧၀࡚ࡋいる㸬࡞お，得ࢀࡽた H-H ᣺動ᩘࡣᐇ㦂್と㸯๭࡝࡯のࡎ

 る㸬ࢀࡽ࠼⪄との㝈⏺性とࡇたࡋ⌧電子Ἴ᮰をガウスᆺ関ᩘ࡛表ࡣࢀࡇる㸬࠶がࢀ

ղ分子ෆ・分子㛫㓄ྥ⮬⏤ᗘの᫬㛫相関関ᩘࡣ▷᫬㛫・㛗᫬㛫の஧ࡘのῶ⾶ᐃᩘを持ࡑ，ࡕの温ᗘ

౫Ꮡ性ࡽ࠿๓者ࡣ第୍⁐፹࿴Ẇෆの㐠動ㄽⓗࢡ࣑ࢼ࢖ࢲ࡞ス，ᚋ者ࡣ⁐፹࿴Ẇの◚ቯをకࡗたᣑᩓⓗ

㓄ࡣ中にࣝࢺࢡた，ᑐᛂするパ࣡ース࣌ࡲる㸦ᅗ㸱ྑཧ↷㸧㸬ࢀࢃいるとᛮ࡚ࡋスを཯ᫎࢡ࣑ࢼ࢖ࢲ࡞

ྥ⮬⏤ᗘの᣺動㐠動࡛࠶る libration を起※とするࣆーࢡが࠶り，低温࡛より T ᆺ⁐፹࿴構㐀がᙉ固に

り，libration࡞ ャࣝがࢩンࢸ࣏ sharp に࡞るたࡵ blue shift を♧す㸬 

 
4. ᅛయỈ⣲ 

ࡘභ᪉᭱ᐦ構㐀を持࡞と࡛安ᐃⓗࡇる低温㡿ᇦを探索する࡞ࡽࡉたࡗのᚋ，㣬࿴⵨Ẽᅽ᭤⥺にἢࡑ

固体水素を相㌿⛣温ᗘ㸦13.8 K㸧௨ୗ࡛ᐇ⌧ࡋ，温ᗘに౫Ꮡ࡞ࡋい安ᐃⓗ࡞格子ࣀ࢛ࣇンࣔーࢻ㸦ᅗ 4

ྑୖ㸧を得た[16]㸬 得ࢀࡽた低࿘Ἴᩘࣀ࢛ࣇンの࿘Ἴᩘࡣ，㣬࿴⵨Ẽᅽୗの固体水素の E2g ンࣀ࢛ࣇ

ࣔーࢻのᐇ㦂್ 40 cm-1ᙅに㠀ᖖに㏆い㸬ᅽ力次第࡛࢜ーࢲーが஧᱆ࡶኚ化するࡽࡃい分子㛫相஫స用

にᴟ࡚ࡵᩄឤ࡞格子ࣀ࢛ࣇンࣔーࢻを㣬࿴⵨Ẽᅽୗ࡛෌⌧࡛ࡁたࡇとにࡣ౯್が࠶る[17]㸬 

水素分子がࡣ固体水素ෆ࡛࡞ー࣐ࣝࣀ，にࡽࡉ zigzag ㏆᥋㓄ྥ࡚ࡋいるࡇと，࡚ࡋࡑ⤖ᬗ格子᪉ྥ

に౫Ꮡࡋた␗᪉ⓗࣀ࢛ࣇ࡞ンࣔーࢻがฟ⌧する࡝࡞，分子性固体と࡚ࡋの≉性のᥦၐを⾜ࡗた㸬≉に，

分子ෆ⮬⏤ᗘを持ࡗた㠀⌫ᙧの水素分子をᢅ࠼るとい࠺฼Ⅼをάࡋ࠿，固体水素ෆの H-H ᣺動と固相

libration の動ⓗゎᯒを⾜ࡗた㸬ࡑの⤖ᯝ，固㸫液相㌿⛣Ⅼ࡛の୙連⥆構㐀ኚ化を཯ᫎ13，࡚ࡋ Kĺ14 K

ᅗ 3㸸㸦ᕥ㸧T ᆺ⁐፹࿴

構㐀と H-H ⤖ྜのఙ㛗

ム㸬低温におࢬࢽ࣓࢝

けるఙ㛗の⤖ᯝ，H-H
࿘Ἴᩘࡣ red shift する㸬

㸦ྑ㸧分子ෆ㓄ྥの᫬

㛫相関関ᩘ㸬㛗▷஧ࡘ

の᫬ᐃᩘ࡛࡛ࢺࢵ࢕ࣇ

ࡣい᫬ᐃᩘのẚ▷，ࡁ

温ᗘẚに㏆࡞ࣝࣉンࢩ

ࡣ㛗い᫬ᐃᩘのẚ，ࡃ

ᣑᩓ係ᩘẚに㏆い㸬 
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࡛ H-H ᣺動ᩘࡸ固相 libration ࿘Ἴᩘに୙連⥆࡞㣕ࡧが発⏕するとい࠺⤖ᯝを得た㸦ᅗ 4 ୗཧ↷㸧㸬4000 

cm-1の࢜ーࢲーを持ࡘ H-H ᣺動ᩘの，相㌿⛣によるᩘ cm-1࢜ーࢲーの㣕ࡣࡧᐇ㦂[15]におい࡚ࡶほ 

お，᭱㏆᥋構㐀のኚ化をᩄឤに཯࡞た㸬ࡗ࡞とࢺー࣏ࢧおり，ᮏᡭ法のィ⟬⢭ᗘにᑐするᙉい࡚ࢀࡉ

࡚ࡋᫎ libration ࿘Ἴᩘࡣ相㌿⛣Ⅼ๓ᚋ࡛より大࡞ࡁ୙連⥆㣕ࡧを♧す㸬 

 
�� 㐣෭༷Ỉ⣲ 

水素ࡣ凝固Ⅼが 13.8 K とẚ㍑ⓗ

㧗ࡲ，ࡃたຠ⋡ⓗ࡞固化が起ࡇるた

࣐，ࡵ 冷却を用い࡚ࢺࢵ࢙ࢪࣟࢡ࢖

ᴟ低温過冷却࡞に安ᐃⓗࡔࡲいࡶ

水素を㐩ᡂ࡛࡚ࡁい࡞い[18]㸬 ࡇ

のᮍ▱の水素凝縮相をィ⟬科学ⓗ

にᐇ⌧ࡑ，ࡋの≉性をᥦ♧するࡇと

超流ࡧᑗ᮶の過冷却水素・およ，ࡣ

動水素㐩ᡂྥ࡬け࡚の大୍࡞ࡁṌ

と࡞る[19]㸬 

ᅗ 5 た過ࡋ⌧ᮏᡭ法によりᐇࡣ

冷却水素のᇶ♏物性࡛࠶る㸬ྠ 温ࡌ

ᗘの固体より低ᐦᗘにࡽࢃ࠿࠿ࡶ

過冷却水素の動ᚄ分ᕸ関ᩘの第，ࡎ

より㏆᥋にฟ⌧する㸦ᅗࡣࢡーࣆ୍

5 ᕥ㸧㸬ࡣࢀࡇ過冷却水素の᭱㏆᥋

構㐀が T ᆺ࡛，zigzag ᆺの固体水素

よりࡶᙉいᘬ力によ࡚ࡗᘬࡘࡁけࢀࡽるたࡵと⪃ࢀࡽ࠼る㸬ࢇࢁࡕࡶࡋ࠿ࡋ，固体水素の動ᚄ分ᕸ関

い㸬ᴟ低温におけるᖹᆒ஧ࡁより大ࡶ分✚ࢡーࣆ㛗㊥㞳࿘ᮇⓗ࡛第୍ࡶよりࢀࡑ過冷却水素の，ࡣᩘ

஌ኚ఩㸦ᅗ 5 ྑ㸧ࡣ，㛗᫬㛫にࢃたる‽安ᐃ㸦plateau㸧状ែとࣛࢡスターኚᙧを཯ᫎࡋた㐜い⦆࿴㒊

ᅗ㸲㸸㸦ᕥୖ㸧㣬࿴⵨Ẽᅽୗ

の固体水素が持ࡘභ᪉᭱ᐦ

構㐀㸬㸦ྑୖ㸧水素分子の重

ᚰ఩⨨のࣇーリ࢚ኚ᥮ࡽ࠿

ィ⟬ࢀࡉたࣀ࢛ࣇンス࣌ࢡ

㸬㸦ᕥୗ㸧H-Hࣝࢺ ࿘Ἴᩘの

温ᗘኚ化㸬固㸫液相㌿⛣に

よる㏆᥋構㐀ኚ化によ࡚ࡗ

୙連⥆㣕ࡧが発⏕する㸬㸦ྑ

ୗ㸧libration ࿘Ἴᩘの温ᗘኚ

化㸬H-H ᣺動よりࡶᩄឤ࡛，

大࡞ࡁ㣕ࡧがぢࢀࡽる㸬 

ᅗ 5㸸過冷却水素の動ᚄ分ᕸ関ᩘ㸦ᕥ㸧とᖹᆒ஧஌ኚ఩㸦ྑ㸧㸬

ᐃࡣ液体水素と࡞ー࣐ࣝࣀより㧗温の，ࡸ温ᗘの固体水素ࡌྠ

性ⓗに␗࡞る᣺る⯙いをぢࡏる㸬 
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分㸦いࡺࢃる ȕ⦆࿴㸧を♧す୍᪉࡛，温ᗘが⼥Ⅼに㏆࡙ࡃと஧㡿ᇦの༊ูがᛴ⃭にᾘኻࡋ，液体水素

のሙྜの┤⥺ⓗ࡞᣺る⯙いに㏆࡙い࡚いࡃ㸬 

固体࡛温ᗘ౫Ꮡ࡞ࡋい格子ࣀ࢛ࣇンࣔー

物⌮量を過冷却水素のሙࡌを得た᫬とྠࢻ

ྜ࡛ィ⟬ࡳ࡚ࡋると，ガࣛス状ែにᬑ㐢ⓗに

㸦ᅗࢡーࣆンࢰる࣎ࢀࡽࡳ 6㸧が発⌧ࡋた㸬

にࡶ温ᗘୖ᪼ととࡣࢡーࣆンࢰの࣎ࡇ red 

shift ᭱，ࡋᙅ化ࡘࡘࡋ ⤊ⓗに⼥Ⅼを超࠼ると

ーࢣスࢰが࣓ࢀࡇる㸬࡞ࡃ࡞目❧た࡝ࢇと࡯

ると࠶࡛㇟⌧࠺スターのᙅ化にకࣛࢡࣝ

libration 19]ࡋᐃྠࡽ࠿スࢡ࣑ࢼ࢖ࢲ の

Figure 3]，低温に࡞るに࡚ࢀࡘ固体水素の格

子ࣀ࢛ࣇン࿘Ἴᩘに₞㏆࡚ࡋいࡃ஦ᐇとྜ

スターࣛࢡが格子ࢡーࣆンࢰの࣎ࡇ，࡚ࡏࢃ

ෆの㒊分ⓗにᔂቯࡋたࣀ࢛ࣇンによ࡚ࡗᘬࡁ起࡚ࢀࡉࡇいると⤖ㄽ࡙けた㸬ࡽࡉに 5 cm-1⛬ᗘの低࿘

Ἴᩘに，10 K ௨ୖ࡛のࡳ୪㐍㐠動を཯ᫎࡋたࣆーࢡがฟ⌧ࡌྠ，ࡋ過冷却水素࡛ࡶ 10 K ௨ୗ࡛ࡣ୪

㐍㐠動がࡰ࡯෾⤖ࢀࡉた␗࡞るࢡ࣑ࢼ࢖ࢲスがᏑ在するࡇとが♧၀ࢀࡉた㸬 

᭱ᚋに，水素核の量子性が過冷却水素におい࡚顕在化するࡇとを⤂௓する㸬ᅗ 7 におい࡚分ᕸ関ᩘ

Aࡣ水素核のἼ᮰ᖜの分ᕸを，分ᕸ関ᩘBࡣ水素分子のH-H⤖ྜ㛗の分ᕸ࡛࠶る㸬H-H⤖ྜ㛗分ᕸࡣ，

温ᗘ低ୗととࡶに⇕ᦂ動のῶᑡによ࡚ࡗ sharp に࡞るとい࡞↛⮬ࡃࡈ，࠺᣺る⯙いを♧す㸬㏻ᖖࡽ࡞

ࡤ H-H ⤖ྜ㛗と水素核Ἴ᮰ࡣ༢⣧連動࡚ࡋおり，水素核のἼ᮰ᖜ分ᕸྠࡶᵝのഴྥを♧す࠶࡛ࡎࡣる㸬

ࡣ水素核のἼ᮰ᖜ分ᕸ，ࡋ࠿ࡋ 10 K ௨ୗのᴟ低温におい࡚␗ᖖ࡞᣺る⯙いを♧ࡋた㸬౛5，ࡤ࠼ K の

分ᕸ10ࡣ Kの分ᕸよりࡶbroadに࡞り，༢⣧に⇕ᦂ動を཯ᫎ࡞ࡋい㸬ࡇの核Ἴ᮰の␗ᖖ࡞᣺る⯙いࡣ，

水素核Ἴ᮰ᖜ分ᕸのࣆーࢡ㧗ࡉと H-H ⤖ྜ㛗分ᕸのࣆーࢡ㧗ࡉのẚをồࡵるࡇと࡛ㄝ࡛᫂ࡁる㸦ᅗ 7

ୗཧ↷㸧㸬10 K ⛬ᗘࡇ，ࡣ࡛ࡲのẚࡣ固体・液体ၥ୍ࡰ࡯ࡎࢃᐃ࡛࠶り，H-H ⤖ྜ㛗と水素核Ἴ᮰ᖜ

が༢⣧に連動࡚ࡋいるࡇとが分࠿る㸬とࢁࡇが，10 K よりࡶ低温㡿ᇦに࡞るとࡇの༢⣧連動ࡣᔂࢀ，

ࡕࢃ࡞す，ࡋᒁ在化・㠀ᒁ在化をព࿡࡞水素核の␗ᖖ，ࡣのẚのቑ大ࡇቑ大する㸬ࡃࡁ大ࡣẚࢡーࣆ

水素核量子性の顕在化を♧࡚ࡋいる㸬ࡇの஦ᐇࡣ，ᅗ6࡛ぢたよ࠺に10 K௨ୗ࡛ࡣ୪㐍㐠動が෾⤖ࡋ，

水素分子の㌟動ࡁがྲྀ࡞ࡃ࡞ࢀるࡇとに起ᅉする㸬すࡕࢃ࡞，過冷却水素の୙ᆒ୍࡞構㐀の中࡛ࣛࢺ

ᒁ在化・㠀࡞力をཷけ，␗ᖖ᩺ࡸよりᙉいᘬ力ࡽ࠿た水素分子ෆの水素核が࿘ᅖの水素分子ࢀࡉࣉࢵ

ᒁ在化をᘬࡁ起ࡋࡇたとᤊ࠼るࡇとが࡛ࡁる㸬温ᗘがୗがる࡝࡯よりᙉㄪ࡚ࢀࡉいࡇࡃの␗ᖖ࡞᣺る

⯙いࡣ，᭱⤊ⓗに⣙ 1 K ௨ୗ࡛起ࡇるとࢀࡉる水素超流動[1,2]に࡞ࡘがる๓඙⌧㇟࡛࠶るとゎ㔘࡛ࡁ

る㸬 

ୖグ௨እにࡶ，ᅗ 3 㓄ྥ᫬㛫相関関ᩘのῶ⾶᫬ᐃᩘの温ᗘ౫Ꮡ性が，ᅗ࡞࠺たよࡋ♧࡛ྑ 3 のࣀー

ࡽ࠿過冷却液体の㡿ᇦにධると᫂☜にኚ化㸦exp(-T/6)ࡽ࠿液体のሙྜ࡞࣐ࣝ exp(-T/3)࡬ኚ化㸧するた

ムの質ⓗኚ化㸦cageࢬࢽ凝固Ⅼ௨ୗにおけるᣑᩓ࣓࢝ࡣのኚ化ࡑ，得ࡋ୧者を༊ูࡵ ⬺ฟࢡࢰ࣓ࡽ࠿

ࣛスターኚᙧ࡬のኚ化㸧によ࡚ࡗㄝ᫂࠺ࡋるࡇとをᥦ᱌࡚ࡋいる[19 の Figure 3]㸬 

௨ୖ報告ࡁ࡚ࡋた過冷却水素≉᭷の性質ࡣ，‽安ᐃ水素凝縮相のᐇ㦂ⓗࣔࢽタリンࢢをඛᑟするඛ

㥑ⓗ▱ぢと࡞る࡛࠺ࢁ࠶㸬 

ᅗ 6㸸過冷却水素のࡳに発⌧する࣎ࢰンࣆーࢡ㸬㧗温の

る㸬㸦固体水࡞ࡃ࡞目❧たࡰ࡯ࡣ液体水素࡛࡞ー࣐ࣝࣀ

素࡛ࡣ温ᗘ౫Ꮡ࡞ࡋい安ᐃⓗ࡞格子ࣀ࢛ࣇンࣆーࢡの

 が発⏕する㸬㸧ࡳ
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�� ௒後ࡢᒎᮃ 

௨ୖのよ࠺にⴭ者ࡣ，Ꮩ❧分子ࡽ࠿凝縮相ࢸ࣏ࣝࢹࣔ，࡛ࡲンࢩャࣝࡸ⤒㦂ⓗパ࣓ࣛータをᑟධす

るࡇとࡃ࡞，核と電子をྠ᫬に動力学ⓗにྲྀりᢅࡇ࠺との࡛ࡁる量子分子動力学法を開発ࡁ࡚ࡋた㸬

௒ᚋࡶᡭ法のᙉࡳをάࡘࡘࡋ࠿，⏺㠃・相㌿⛣ࢡ࣑ࢼ࢖ࢲス㸦Ẽ㸫液，固㸫液㸧，ࣛࢡスター⏕ᡂ・ᾘ

ス，㠀ᖹ⾮㸦⇕ఏᑟ・分子流動・ᣑᩓᾐ㏱㸧系，H2-D2ࢡ࣑ࢼ࢖ࢲ⁛ ࡸ H2-He の量子ΰྜ⁐液系の⁐

፹࿴ࢡ࣑ࢼ࢖ࢲスを㐩ᡂ・ゎᯒࡋ，ᙉい核量子性を♧す分子凝縮系のᮍ㋃㡿ᇦ開ᣅと⤫୍ⓗ⌮ゎを目

ᣦ࡚ࡋいࡃ㸬 
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