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１．研究計画の概要 
 
本研究の目的は以下の通りである． 
(1)方解石の紫外～赤外の波長の光に対する
異方性を明らかにする。 
(2)多種の円石藻類を試料に殻の結晶学的方
位のデータを収集する。 
(3)それらの情報をもとにコンピューター
シミュレーションを行い、殻の形と光学的
な機能との関係を 3 次元的に解析し，殻と
光学的機能の関係を明らかにする。 
 
２．研究の進捗状況 
 
(1) の結晶方向と光学的性質の関係について
①紫外-可視領域の透過率の異方性 
天然方解石結晶から[0001]，[10-11]，[10-10]，
[1-210],[-1011]方向の面を切り出し，分光器
のセルにあわせた厚さ 5mm̃22mmの角柱
状に加工し、紫外可視分光光度計を用いて、
190-1100nm の波長の透過率を測定をおこな
った。その結果， 
①-1）可視光領域の光は，方解石ではほと
んど吸収されず，結晶方位による異方性も
見られない． 
①-2）紫外領域では，2 ないし 3 本の吸収ピ
ークが見られ，試料によりピークのシフト
が見られた．しかし，円石藻類の殻の厚さ
が数μｍであることから，円石藻類に関し
てはほとんど無視できる程度の吸収量であ
る． 
② 赤外領域の透過率の異方性 
 赤外領域では，吸収が非常に強く，これ
らの試料では，方解石の基音スペクトルの
得られる 400-3000cm-1の範囲では赤外線は

完全に吸収されてしまい，この範囲ではス
ペクトルは得られなかった． 
このため，試料厚さの異なる数種類の試料
を作製し， 赤外分光光度計で測定をおこな
ったところ約 200μｍよりも厚さが小さい
試料であれば，吸収スペクトルを得られる
ことがわかった．そこで[0001]，[10-11]，
[10-10]，[1-210],[-1011]方向で厚さ約 20
~220μｍの試料を作製し 8000cm-1~
400cm-1（1266̃2500nm）までの範囲の波
長の透過率を測定をおこなった。その結果， 
②-1）400-3000cm-1 の範囲に現れる方解石
の基音振動は結晶方位の違いにより，明確な
異方性を示した． 
②-2）100μｍよりも厚みのある結晶でも
8000cm-1~3000cm-1 の範囲ではスペクト
ルが得られた．これらは，倍音あるいは結合
音による吸収と考えられ，基音と同様，結晶
方位の違いにより，明確な異方性を示した． 
②-3）[10-11]と[-1011]面（ともにｃ軸と約
45 度の角度をなす）およびに [10-10]と
[1-210]面（ともにｃ軸に平行な面）は，同
一の赤外吸収パターンを示した．すなわち，
方解石の赤外吸収パターンは，ｃ軸に対して
回転対称として扱える． 
②-4）吸収パターンは試料の個体差や研磨状
態などの表面状態には，ほとんど影響されず，
良い再現性を示す． 
②-5）ｃ軸に平行な方向と垂直な方向で，吸
収パターンにが異なる，すなわち異方性を示
す原因は，これらの吸収が．CO32-イオンが
ｃ軸に垂直な正三角形をしていること対応
すると考えられる． 
②-6）特に，ｃ軸に平行な面の吸収パターン
は，CO32-の平面振動に対応するピークが複
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数のピークに分離することが確認された．こ
れはが本来，正三角形である CO32-イオンに
ゆがみが生じていることを示唆する． 
 ②-7）CO32-イオンの倍音の解釈には従来
議論があるが，複数の厚さの試料を測定する
ことにより，倍音に関する新たな知見が得ら
れる可能性を示した． 
 
(2)多種の円石藻類の殻の結晶学的方位のデ
ータを収集 
  ①従来，Braarudosphaera bigelowii1種とさ
れていた試料から，形態の異なる２種類の
Braarudosphaeraを見いだし，その結晶方位
の違いを明らかにした． 
 
(3)コンピューターシミュレーションにつ
いて 
 ①，(1)の成果より，紫外-可視領域の光
に関しては，円石藻類においては吸収を考
慮しなくて良いこと，赤外領域では，結晶
方位による透過率の異方性はｃ軸周りの回
転対称として扱えるという，比較的単純な
性質を持つことがわかった．このため，既
存の分子軌道法用ソフトで赤外領域の吸収
について解析できる見込みとなり，
Gaussian Inc.のソフトウエア「Gaussian03」
を購入し，予備的な解析を行った．その結果．
1700cm-1 付近に見られるピークは，CO32-

イオンの平面振動にゆがみが生じることで
説明できる可能性が示唆された． 
 
３．現在までの達成度 
 
(1)では，方解石結晶の結晶学的方位と紫外-
可視-赤外光の透過率との関係を明らかに
することができ，おおむね順調である． 
(2)では，Braarudosphaera属について新たな
知見が得られた． 
(3)のシミュレーションについては，既存の
分子軌道法用ソフトで赤外領域の吸収につ
いて解析できる見込みとなり，新たなソフ
トウエアを開発する方針を転換することと
した． 
 
４．今後の研究の推進方策 

(1)方解石の紫外および赤外光領域で見ら

れた透過率の異方性について，それぞれの

吸収ピークに対応する振動の解析をおこな

う． 

  

(2) 単一種からなる円石藻類試料を赤外線

を透過する板状結晶上に並べ，赤外，紫外

等の吸収が種によって異なるかを確認する

． 

(3)分子軌道法の計算に用いるコンピュー

ターソフトウエア（Gauusian03）を利用し

，得られた吸収パターンとシミュレーショ

ンにより得られた結果を比較，解析を実施

する。 

  

  
 
 
５. 代表的な研究成果 
（研究代表者、研究分担者及び連携研究者に
は下線） 
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