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研究成果の概要（和文）：イオン液体中で構成カチオンおよびアニオンが集団化した”イオン集

団”に焦点をあて、そのイオン集団の構造－ダイナミクス相関を明らかにすることを目的とした。

X 線・中性子による散乱実験を中心に、イオン液体のアルキル鎖長依存性について検討を行っ

た。 
 
研究成果の概要（英文）：We carried out a systematic study on the static and dynamic 

structures of room-temperature ionic liquids by means of high-energy X-ray scattering, 

inelastic X-ray scattering and neutron spin echo, to clarify the structure and collective 

dynamics of aggregated ions in ionic liquids.  
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１．研究開始当初の背景 
 
イオン液体(IL)は、不燃性や不揮発性、高

イオン導電性等の従来溶媒にはない新規の

特性を有する。これらの特性を生かして、化

学合成や Li イオン電池等、多くの応用展開が

行われている。一般的な IL 構成カチオンはイ

オン部（親水部）とアルキル基（疎水部）で

構成されており、この分子構造や対アニオン

の選択により凝集構造・マクロ物性を制御す

ることができる。中でも、構成カチオンのア

ルキル鎖長に着目した先行研究では、鎖長の

増加とともに疎水部同士が凝集し、ナノ相分

離構造を形成することを報告している。 
一方、IL のダイナミクス研究は、主にパル

ス磁場勾配NMRやMDにより行われており、

IL 構成イオンの自己拡散係数、回転相関時間

等についての報告は多数ある。しかしながら、

これらの分子ダイナミクスだけでは粘度・電

導度等のマクロな輸送量との相関を明確に

することはできない。IL の主要な相互作用

は長距離まで到達するクーロン力であるた

め、構成イオンが集団化した”集団的ダイナ

ミクス”を明らかにすることが不可欠であ

る。どのサイズのイオン集団（ドメイン）が

どの程度の時間スケールで運動するのか（構

造－ダイナミクス相関）は世界的にも全く未

知であり、本研究において分子レベルで解明

することを計画した。 
 

２．研究の目的 
 
本研究のポイントは、イオン液体(IL)中の

溶液内イオン集団を静的・動的構造の観点か

ら特徴づけ、マクロ輸送物性や合成・分離分

析反応場としての特性を分子レベルで解明

することにある。IL 中で構成カチオンおよび

アニオンが集団化した”IL イオン集団”の構

造－ダイナミクス相関を分子論に立脚して

明らかにすることを大きな目的とした。X
線・中性子による散乱実験を基軸として、イ

オン液体のアルキル鎖長依存性（ナノ不均一

構造形成の効果）の観点から研究を進めた。 
 

３．研究の方法 
 
最も一般的なイオン液体である 1-アルキ

ル-3-メチルイミダゾリウム系イオン液体を

対象として、非弾性 X 線散乱により比較的早

い集団運動を（ピコ秒）、中性子スピンエコ

ー実験により遅い集団運動（ナノ・サブマイ

クロ秒）を評価した。また、X 線および中性

子小角散乱実験を並行して行うことで、イオ

ン集団の静的構造を決定した。これらを総合

し、イオン液体中で形成するイオン集団の静

的・動的構造の相関関係およびそのアルキル

鎖長依存性を考察した。 
中性子散乱実験では重水素化サンプルが

必要となるため、重水素化イオン液体合成の

ための合成システムを研究室内に構築した。 
 

４．研究成果 

 

本補助金交付の決定後、直ちに、本研究遂

行に必須の「高純度イオン液体合成システ

ム」を所属研究室内に構築した。水分量50 ppm

以下の高純度試料や中性子散乱実験に必須

の重水素化イオン液体を大量に合成するこ

とが可能となった。 

非弾性 X 線散乱実験では、アルキル鎖長数, 
n = 2 - 6 で明瞭な非弾性スペクトルが観測さ

れた（下図）。解析で得られる動的構造因子

や中間散乱関数のアルキル鎖長依存性を評

価することで、ピコ秒スケールの集団運動に

及ぼすバルク中でのナノ不均一構造形成の

効果を考察した。 
Figure 1. 非弾性 X 線散乱実験により得られ

た、様々な Q における動的構造因子（サンプ
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ル：[C2mIm+][TFSA−]イオン液体） 
 
重水素化した長鎖イオン液体 （アルキル

鎖長数、n = 12）に対して中性子スピンエコ

ー実験を行い、得られた中間散乱関数を定量

的に解析した。ナノ不均一構造に由来する小

角散乱（プレピーク）が現れる Q 領域におい

て数十ナノ秒オーダーの緩和が現れること

が明らかになった。現在、MD シミュレーシ

ョンを用いて中間散乱関数を理論的に見積

もり、実測値との比較・検討および集団運動

の成分帰属を行っている。 
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