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研究成果の概要（和文）：近年の赤外天文観測などにより、宇宙ダストは宇宙環境の中でアモルファス相（非晶
質相)や結晶相などの状態を取ることが明らかになっている。宇宙ダストがどのような状態で生成し、進化する
のかは相変化の初期に起こる核生成過程が鍵となる。我々は精度の高い核生成理論モデルの構築を目指し、主要
な宇宙固体物質である水の気相からの凝縮核生成の分子動力学（MD)計算を行った。MD計算と理論モデルの比較
検討により、半現象論的核生成モデルの妥当性を示し、新たなスケーリング則を提唱した。また気相から固相へ
の相変化のMD計算により、相変化の始めに現れる凝縮核は液相である可能性が示された。

研究成果の概要（英文）：The condensation and crystallization processes are important for 
understanding the origin of cosmic dusts and have seen by various observations.　We performed direct
 large molecular dynamics simulations of homogeneous nucleation of water which is an important 
component of cosmic dusts. We obtained nucleation rates and found a scaling relation of nucleation 
rate with remarkable consistency. We also performed molecular dynamics simulations of vapor-to-solid
 phase transition  and discuss the transition process. Our simulations indicate that the 
vapor-to-solid transition occurs through multistep nucleation which is vapor-to-liquid nucleation 
(first step nucleation) and crystallization in the supercooled liquid droplets (second step 
nucleation), even though the temperature is much lower than the triple temperature. Our results 
indicate that the multistep nucleation is a common phenomenon in the first stage of condensation 
from vapor to solid in the astrophysical environments.

研究分野：天文学、物質科学
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  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
本研究の特徴は、宇宙ダスト生成を考える際の最も根本となる基礎理論を、分子レベルで解明し、宇宙環境にお
けるさまざまな温度圧力場でも使える核生成モデルを導き出すことにある。核生成率の不定性は宇宙のみならず
他分野に関わる未解決な大問題であるが、分子動力学計算は分子レベルでの全く新しい情報を得ることが可能で
あり、核生成過程を詳細に調べる強力なツールである。また粒子数を多くした大規模計算により、小さい核生成
率かつ大きな凝縮核のデータを得ることが可能になった。この手法をさまざまな物質に広げることにより、宇宙
環境に使える理論モデルを構築できる。



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９、ＣＫ－１９（共通） 
１．研究開始当初の背景 
ダスト生成過程は赤外観測や宇宙の固体物質循環の出発点および星間ダストの進化や惑星形

成過程を考える上で重要である。宇宙の固体微粒子（ダスト）の多くは超新星、新星、晩期型

星などから放出されるガスからの凝縮により生成され、またその後の進化に伴い、蒸発と凝縮

を繰り返す。 希薄な宇宙でのダスト生成環境の特徴として、均質核生成が卓越する点が挙げら

れる。均質核生成ではダストの表面張力の効果により、平衡凝縮温度より低温度のかなり高過

飽和な非平衡な状態から凝縮が起こる。従って星から放出されたガスからどの物質がいつ、ど

のような環境（凝縮温度）で、どのような順番、サイズで凝縮するのかは核生成過程が支配す

ると考えられる。 

従来の宇宙ダストの生成過程の研究では、均質核生成の巨視的記述を与える古典的核生理論

が広く用いられてきたが、古典的核生成理論には得られる核生成率が実験と何桁も（一致しな

いという問題が残されている。古典的核生成理論から得られる核生成率が実際と異なる原因は、

表面エネルギーは単にバルクと同じであると仮定している一方、始めに凝縮が起こる際の臨界

核のサイズはナノスケール以下（１０分子程度から成るクラスター）であり、この超微小ダス

トのバルクからの表面エネルギーがずれる点にある。つまり、核生成理論の構築において、核

生成率を決定する微小クラスターの表面エネルギーの評価が本質である。 

 
２．研究の目的 
我々は精度の高い核生成理論モデルの構築をめざし、核生成の分子動力学（MD）計算を行っ

てきた。核生成率を求めるだけではなく、クラスター分布からクラスターの表面エネルギーを

導く方法論を構築した。 MD 計算において分子数が少ないと扱える温度圧力は高い過飽和状態

に限られるが、 我々は以前の研究において、超並列計算機を用いて 80 億分子の希ガスの分子

動力学計算を行い、従来よりも４桁以上低い核生成率の現象を調べ、これまで難しかった室内

実験条件と同様の条件で核生成過程を再現することに成功し、凝縮核の表面エネルギーは従来

の巨視的な見積もりより大幅にずれること、またこのずれにより古典的核生成理論より１０桁

以上も高い実験の核生成率を説明できることを示した。この結果は臨界核の表面エネルギーが

バルクの表面エネルギーと曲率のみに依存する簡単な関係式が成り立っていることを示し、こ

の関係から任意の過飽和状態で使える核生成のスケーリングの関係を導いた。 

本研究では我々が提唱したスケーリングの関係が宇宙ダストの主要物質に使えるのか検証す

る。これまでの分子動力学計算による核生成過程の研究手法を、H2O に適用した。H2O は宇宙ダ

ストの主要な材料物質であり、その凝縮過程は例えば彗星や原始惑星系円盤のスノーライン付

近で頻繁に起こる。本研究では H2O に対して分子動力学計算を行い、核生成率がどのように決

まるのか、またスケーリングの関係が成り立っているかどうかを明らかにする。スケーリング

の関係は表面張力が曲率に依存するという関係式から導かれるため、物質に依存せずに成り立

つ可能性が高いことが予想される。これらの結果を統合し、高精度の核生成理論モデルの構築

を目指す。また、気相から固相への相変化の振る舞いを、MD計算や近年精力的に行われている

核生成実験との連携により比較検討し、その振る舞いを明らかにする。 

 

３．研究の方法 

大規模並列計算用の分子動力学計算コード（LAMMPS)を用いて、過飽和状態の水分子、および

希ガスによる気相から凝縮核が作られる様子を再現した。計算は国内外のスーパーコンピュー

タシステムを使用した。計算結果をこれまでの我々の手法を用いて解析し、得られたクラスタ



ー分布から核生成率を決定するクラスターの表面エネルギーを算出した。また均質核生成実験

の結果と核生成理論との詳細な比較を行った。 

  

４．研究成果 

本研究では超並列計算機を用いて水の核生成過程の大規模 MD計算を行った。スイスのスーパ

ーコンピュータを用いて、最大 8千コアの並列計算を千時間以上かけて行い、最大 400 万分子

で時間ステップは 3億ステップという非常に大規模な分子動力学計算を実行することにより、

従来よりも10万分の1という低い核生成率で進行する現象を再現し室内実験と同レベルに到達

することに成功した。今回温度や圧力の広い範囲に対し得られた水蒸気からの凝縮核生成率は，

古典的核生成理論から大きくずれるが，凝縮核の表面張力を補正した半現象論的モデルとはよ

く一致することが確認された。さらに，我々は，本来温度と圧力の２つに依存する凝縮核生成

率が，それらの組み合わせで表される１つの変数のみに依存する簡単なスケーリング則を新た

に提唱した（図１）。このスケーリング則は，温度で約 200K，核生成率では３０桁にわたる広

い範囲に対し，分子動力学計算と室内実験の両方のほとんどの結果をよく再現しており有用で

ある。 

       
図１．水のMD計算および室内実験から得られた核生成率 Jのデータとスケーリングの関係（S:
過飽和比,Tは温度,Tcは臨界温度）。核生成率の約３０桁にわたる範囲に対して，我々の提唱す
るスケーリング則はMD計算と室内実験両方の結果をよく再現する（Angelil et al.2015）。こ
のような関係が様々な物質で成立することが分かれば、宇宙環境のような実験が困難な環境で
の核生成率を予測可能になる。  

 

また、古典的理論を改良した新しい核生成理論モデルを用いて核生成実験結果の解析および

比較検討を行った。2012 年に打ち上げられた観測ロケット S-520-28 号機による微小重力実験

により行われた鉄の均質核生成実験の結果と核生成理論との詳細な比較を行うことにより鉄の

付着確率を求めた。その結果、これまで 100%と考えられていた付着確率が，実は 0.002%程度と

非常に小さいことが明らかになった。この結果は，宇宙において金属鉄粒子の生成は非常に限

定的であり、鉄の主要な存在形態は純粋な金属ではないということを示唆する。 

また、我々は希ガスを用いて気相からの凝縮核生成および結晶化の MD 計算を行った。MD 計

算を温度、圧力、系の大きさのなどの広い範囲で行い、非晶質相から結晶相への相変化を詳細

に調べた。これにより結晶核発生時間（核生成率）や結晶核成長率を求めた。これらの研究に

よりはじめにできる臨界核は非常に小さく液相である可能性が高いことが分かった。凝縮物が



急冷して固化しアモルファス相になるか結晶化するかは冷却条件により決まると考えられる。

このような多段階核生成は宇宙で普遍的に起きる可能性があり、固相が安定な低温環境におい

ても、凝縮時にはまず液相ができ、その後結晶化するという多段階核生成を経ることが考えら

れる。この現象はいくつかの実験でも確かめられており、実験と理論との比較検討も行った。

これらの研究は宇宙ダストに普遍的に存在するアモルファス相の起源やさまざまな宇宙環境で

の結晶化の条件を考える上での重要な鍵になると考えられる。 
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