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利用目的 

水エタノール混合溶液は、よくお酒として親しまれている。酒としての機能に留まらず、

その殺菌効果は食の安全や医療分野での殺菌・消毒など、水エタノール混合溶液は食文化

やライフサイエンス領域において重要な役割を担っている。しかし、水とエタノールは分

子レベルでも均一に混ざり合っているのか完全には解明されていない現状がある。そこで

本実験では、高輝度放射光 X 線照射によるコンプトン散乱法を用いた水エタノール混合溶

液の溶液構造の解析により、水とエタノール分子との相互作用を解明することを目的とし

た。 

 

背景 

H2O/EtOH 混合溶液などの 2 成分混合溶液の構造に関する研究は以前から行われてきた

が、従来法である分子量分析[1]、低振動ラマン分光[2]、X 線や中性子を用いた回折の手法

[3, 4]では、溶液構造の詳細な情報を得ることは困難であった。一方、コンプトン散乱は物

質電子の運動量を測定する手段のひとつであり、測定データのコンプトン・プロファイル

（3 次元電子運動量密度の散乱ベクトル軸への射影積分プロファイル）は化学結合状態に敏

感であることが知られている[5]。最近、Hamalainen らにより、LiCl 水溶液[6]、水－氷系

[7]のコンプトン散乱実験が行われ、これらの実験や理論計算[8]から、コンプトン・プロフ

ァイルに溶液の局所構造の違いや水素結合状態が反映されていることが示唆されている。 
本実験では、H2O/EtOH 混合系の局所分子構造や水素結合状態の微小な変化を検出する

手段としてコンプトン散乱に注目し、その可能性について評価を行った。 
 

実験方法 
コンプトン散乱実験は高エネルギー非弾性散乱（BL08W）ビームラインで行った。入射

X 線のエネルギーは 175 keV で、ほぼ 180°の散乱角で試料からのコンプトン散乱 X 線の

エネルギー・スペクトルを Ge 半導体検出器で測定した。このエネルギー・スペクトルを補

正することによりコンプトン・プロファイルを得た。試料はカプトン膜（10 ミクロン厚）

を窓材としたアルミ製ホルダー容器に封じ、真空容器の中で測定した。 



実験結果 
図 1 に、100％エタノール試料からのコンプトン散乱 X 線のエネルギー・スペクトルを示

す。横軸は X 線のエネルギーに対応し、Digital Signal Processor からの出力チャンネル番

号で示してある。エネルギー・プロファイルのピーク位置が 104 keV のエネルギーに対応

する。このプロファイルの幅や形状がエタノールの電子状態を反映しているが、その形状

を数値化するために、S-parameter を定義した。   
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図 1：100％エタノールからのコンプトン散乱 X 線のエネルギー・スペクトル。 

横軸の Channel No. はエネルギーに対応する。 
 
 
図 2 に、H2O/EtOH 混合系における S-parameter のエタノール・モル％（EtOH mol%）

依存性を示す。破線は、水とエタノールを混合した際に、その前後で、分子間結合状態に

変化がないと仮定したときに予想される S-parameter のエタノール・モル％依存性を表し

ている。実験結果は上に凸の形をしており、これは混合によりそれぞれの分子間結合状態、

おそらく水素結合状態に変化が起こっていることが示唆された。 
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図 2：S-parameter のエタノール・モル％依存性 

 
考察 

H2O/EtOH 混合系のコンプトン散乱実験を行い、S-parameter のエタノール濃度依存性

を測定した。その結果、S-parameter が分子間結合状態に変化が無いと仮定してえられる

直線から外れており、混合により水素結合を介した分子間結合状態が変化していることを

示している。また、本実験より新たに、S-parameter は分子間結合状態を比較するひとつ

の指標として十分な精度を有していることが明らかになった。 

 
 
ガラスなどの硬い窓材を用いた試料ホルダーを設計中である。今後は、より微弱な変化

が予想される試料への応用を行っていく。 
 
 
今後の展開 

H2O/EtOH 溶液に限らず、2 成分混合溶液を新たな視点で捉えることができるならば、

溶液論を新たに構築することも可能となる。反応溶媒としての利用戦略においても、ある

種の分子を効率よく分散させたり、効率よく集合させるなど、より効果的な生産性のある

戦略を構築できる可能性がある。したがって、混合溶液として新規な知見が得られると、

その波及効果は科学、化学産業いずれにおいてもその波及効果は膨大なものとなりうる。

同時に食品分野への効果も期待され、食の安全性が重要視される中で、たとえば殺菌時の

エタノールの構造と機能に関する解明が、新規な戦略を生み、食の安全や社会的な安心を

生みことも期待される。 
混合濃度により溶液状態が異なることが報告されているが、さらに詳細に解明すること



により、濃度による溶液状態の制御だけでなく、状態制御のための新たなプロセスの構築

も期待される。 
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