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研究成果の概要（和文）：天文・宇宙物理分野の現象に対して理論化学的手法を適用し問題解明へと貢献するこ
とを試みた。１つ目の対象は星間塵表面での分子生成に関わる化学反応素過程である。比較的大きい星間有機分
子の反応素過程は観測・理論ともに注目を集めているが、本計画ではこのような分子に関連する星間塵表面での
反応素過程を明らかにした。もう一つの対象は、原子・分子超精密分光を用いた非加速器素粒子物理実験への理
論化学的立場からの実験結果の予測である。本研究では原子の電子励起状態から光子１つとニュートリノ対が放
出されて基底状態に脱励起する過程について、電子状態計算を行って将来的な実験において期待されるスペクト
ルの予測を行った。

研究成果の概要（英文）：We attempted to apply theoretical chemistry method to phenomena in the field
 of astronomy and astrophysics. The first target is the chemical elementary processes related to the
 formation of molecules on the surface of interstellar dust, because the elementary processes of 
relatively large interstellar organic molecules have attracted much attention both observationally 
and theoretically. Another target of this project is the prediction of experimental results from a 
theoretical chemical standpoint for non-accelerator particle physics experiments using atomic and 
molecular ultra-precision spectroscopy. In this study, we performed electronic structure 
calculations for the process of de-excitation from the electronically excited state of an atom to 
the ground state by the emission of a photon and a neutrino pair, and predicted the spectra to be 
obtained in future experiments.

研究分野：計算化学

キーワード： 計算化学　理論化学　星間分子　化学反応素過程

  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
1つ目の研究対象は星間塵表面での分子生成に関わる反応素過程である。宇宙空間での化学反応を通じて複雑な
有機分子、特に生命の起源に関連する分子が生成される可能性があり、関連する観測や実験などの研究が近年注
目を集めている。本研究はどのようにして星間空間で単純な原子や分子からより複雑な分子が形成されるか、と
いう過程に対する基礎的な知見を与えようとするものである。もう一つの対象は、超精密分光を用いた素粒子物
理実験の実験結果の予測である。このような実験は我々の宇宙の物質・反物質の非対称性などを解明する上で重
要な役割を果たすと考えられているが、本研究では実験スペクトル予測に必要な原子遷移の計算を行った。

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に
ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属します。



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９（共通） 
 
 
１．研究開始当初の背景 
 
天文・宇宙物理分野で分子や物質の反応が重要な役割を果たす広範な現象に対し、理論化学的手
法を適用して問題解明へ貢献することが本研究の目的である。以下に本研究の 2 つの研究対象
に関して背景を記述する。 
 
星間分子 
CH3OH, CH3OCH3, HCOOCH3などの”複雑”な有機分子(COMs)は、より大きな有機分子生成
の起点ともなるため観測的に注目を集めてきた。これらの COMs の生成では、星間塵表面での
CH3Oや HCOなど前駆体ラジカル分子の生成が重要な役割を果たすと考えられている。これら
ラジカル分子同士の表面反応によって COMs(およびその前駆体)が生成するが、そのためにはラ
ジカルの表面拡散が起きる 30K 以上の温度が必要と想定されてきた。しかし、最近の観測によ
ると 10K程度の分子雲コアでも COMsが観測されており、上記生成シナリオとの矛盾が指摘さ
れている。この問題については、反応熱による星間塵表面からの分子脱離過程を化学反応ネット
ワークで考慮することで改善可能であるとの報告が存在する。このような計算では反応生成物
の表面脱離過程を大幅に単純化して表現しているが、現実の素過程との対応は明らかではなか
った。 
 
非加速器素粒子物理実験 
 素粒子の１つであるニュートリノには未だ決されていない基礎的なパラメータ（絶対質
量,Dirac/Majoranaの区別など）が存在している。最近、原子・分子を用いる精密分光実験を用
いて、これらのパラメータを決定できる可能性が議論されている（Prog. Theor. Exp. Phys. 
04D002 (2012)など）。これらの実験では光子が 1つとニュートリノ対が原子・分子の励起状態
から放出される RENP(radiative emission of neutrino pair)過程を利用するが、その対象として
どのような原子・分子が良いかをあらかじめ理論計算によって絞り込むことが望まれている。 
 
２．研究の目的 
 
星間分子 
本項目では COMsに関連する星間塵表面での化学反応素過程の詳細を明らかにすること
を目的とする。星間塵表面のモデル化、各種分子種の吸着エネルギー等の評価、表面におけ
る化学反応ダイナミクス計算を通じた反応エネルギー散逸過程の評価、などを行う。 
 
非加速器素粒子物理実験 
  本項目では原子 RENP過程を用いる分光実験の可能性について評価を行う。特に、実験で得
られるであろうスペクトル形状からニュートリノに関わる基礎パラメータが決定できるか否か、
当該原子 RENP過程の発生頻度が実験で検出可能な程度か否かなどに注目し、電子状態計算で
得られる現実的な原子モデルを元にスペクトルの計算を行う。 
 
上記以外 
  近年、機能性を持つ分子をゼロから機械学習で自動生成する手法が注目を集めている。本研究
ではそのような手法の 1 つ、モンテカルロ木探索法とニューラルネットワークを用いる手法を
組み合わせ、光学的に有用な特性を持つ分子が作り出せるか否かの検証と手法開発を行う。 
 
３．研究の方法 
 
星間分子 
 星間塵表面のモデルとして、水分子クラスター・一酸化炭素分子のクラスター・カンラン石
(Mg2SiO4)クラスター・グラファイト、などを作成する。その後、それら表面における各種分子
種の吸着エネルギーや反応エネルギーなど静的な指標を密度汎関数法(DFT)を用いて評価する。
表面での化学反応発生時に生じるエネルギーは、反応生成物だけでなく星間塵表面にも伝わり
散逸する。この点に関する知見を得るために DFTに基づく第一原理分子動力学計算を行って 
反応エネルギーが実際にどのように分配されるのかを調べる。 
 
非加速器素粒子物理実験 
 原子・分子の電子励起状態から光子とニュートリノ対を放出する過程 (RENP, Radiative 
Emission of Neutrino Pair)については、実験が岡山大グループを中心として計画中であり、最
初のターゲットは放射スペクトルが解釈し易い原子が選ばれる予定である。本研究では
GRASP2K という相対論的原子電子状態計算コードを用いて、どの原子がターゲットとして望



ましいか計算を行う。その際、精度の高い励起状態間遷移要素を求め、ニュートリノ対放出に伴
う光子スペクトルの形状およびそのニュートリノパラメータ依存性を調査する。 
 
上記以外 
 モンテカルロ木探索(MCTS)と回帰的ニューラルネットワーク(RNN)を組み合わせた方法
(ChemTS python ライブラリー)を利用し、高い光学活性を持つ分子の設計を試みる。この方法で
は報酬関数の部分に分子の性質を反映させる必要があるため、生成された分子(SMILES 文字列)
に対して半経験的手法(PM6,ZINDO)を適用して構造最適化・電子励起状態計算を行い、生成した
分子の光学活性や励起(または発光)エネルギーなどを取得する。 
 
４．研究成果 
 
星間分子 
  H2O,CO 分子それぞれについてクラスターを作成し、ホルムアミド(NH2CHO)に関連する反
応の様子を調べた。特に、NH2,HCO,NH2CHO の吸着エネルギーを計算し RRK モデルによる
生成物の脱離確率の評価を行った。また、HCO+NH2->NH2CHO 反応について第一原理分子動
力学計算を行って反応エネルギー散逸過程の様子を調べた。得られた結果から、反応生成物であ
る NH2CHO が反応エネルギーによって表面から脱離する確率は比較的低いことが予想される。 
 
非加速器素粒子物理実験 
 金(Au)およびキセノン(Xe)原子に関する相対論電子状態計算を行って、高精度での励起電子状
態間の RENP過程に関わる遷移要素を評価、RENP過程で見える光スペクトルおよび強度を推
定した。その結果、従来から候補とされていた Xe 原子の方が RENP 過程の強度は大きく将来
的な実験のターゲットとして適当であることが確認された。 
 
上記以外 
 ZINC データベース 25万個の分子を学習した RNN を用い、生成した分子の異方性因子および励
起エネルギーを報酬関数に取り入れて計算を行った。2-3 万回程度の試行によって指定した範囲
の励起エネルギーを持ち、なおかつ比較的高い異方性因子を持つ小さな有機分子が生成可能で
あることを示すことが出来た。 
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