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氷VII 相におけるプロトンダイナミクス
Proton dynamics in ice VII
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水素結合中のプロトンダイナミクス、とくに水分子の解離・再結合反応は、多くの化学系、生命系における物理化学
現象の基礎過程である [1]。本講演では、氷衛星に存在するかもしれない氷 VII 相（Ice VII）[2]におけるプロトン電気伝
導度（拡散係数）を、氷中に生成されるイオン欠陥と回転欠陥の輸送に基づいた非平衡統計力学、および酸素原子と水
素原子の運動に基づいた分子動力学計算を用いて検討した。二つの計算方法による伝導度の温度圧力依存性を図に示す。
これらの結果に現れる伝導度のピークを、(1)イオン欠陥伝導と回転欠陥伝導の協働、(2)「プラスティック相」[3] から
「結晶相」への遷移、の二つの観点から解釈する。これらの観点に基づいて、最近の高圧実験による Ice VII における電
気伝導率の測定結果 [4] やプロトンケミストリーを議論する。
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図：氷の高圧相 (IceVII)の電気伝導率の温度・圧力依存性。黒丸は分子動力学による計算値、曲面は非平衡統計力学に
よるフィットを表す。
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