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研究成果の概要（和文）：地球内核は固体鉄合金で構成されているが、その化学組成は未だに確定していない。
内核の温度と圧力は非常に高く、直接この温度圧力条件で固体鉄合金の密度と音速を測定するのは極めて難し
い。そこで、信頼性の高い第一原理分子動力学法を用いて、固体鉄合金の密度を計算した。
同様の計算による先行研究と比べると、かなり大きい密度の水素濃度依存性を示すことができた。これにより、
水素が存在することにより、先行研究で予想されたものより少ない量のケイ素、硫黄と水素を組み合わせること
で内核の密度欠損を説明できることが期待される。

研究成果の概要（英文）：The inner core of the Earth consists of solid iron alloy. However, its 
chemical composition has not been constrained yet. Since pressure and temperature of the inner core 
are extremely high, it is still difficult to conduct experiments to measure density and sound 
velocities on these conditions. Therefore we performed highly reliable first principles study to 
calculate densities of iron alloys. Compared with some previous similar studies, we predicted a 
stronger dependence of the density of the inner core on the hydrogen concentration. Based on this 
prediction, with the presence of hydrogen, amounts of silicon and sulfur smaller than those 
predicted previously may be able to explain the density deficit of the inner core.

研究分野： 地球科学
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  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
地球の核が主に鉄からできており、それが液体の外核と固体の内核に分かれていること、そしてそれらが純粋な
鉄ではなく軽元素との合金であるとは地震波測定からわかっている。地球の核の化学組成は、地球物理学におい
て長年の未解決問題の一つであり、地球の進化の過程、さらには生命の起源を知る上で重要な要素である。先行
研究と異なる密度の水素依存性を予言した本研究は、水素の存在によりケイ素、硫黄の存在も大きく束縛される
であろうことも示唆し、内核の化学組成の問題解決に向けて大きな一歩となる。

※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 

 
地球の中心にある核は主に鉄で構成されている。核が液体の外核と固体の内核に分かれている
こと、そしてそれらが純粋な鉄ではなく軽元素との合金であるとは地震波測定からわかってい
る。軽元素の候補としてはケイ素、硫黄、炭素、酸素、水素が挙げられているが、それらの実際
の濃度は未だに確定していない。核の化学組成を決定するには、液体／固体の鉄合金について密
度と音速を測定し、地震波測定の結果と比較することが必要であるが、核の温度と圧力は非常に
高く、高温高圧実験技術が進歩している現在でも、直接この温度圧力条件で鉄合金の密度と音速
を測定するのは極めて難しい。 
 
そこで、信頼性の高い第一原理計算を用いて、核の温度圧力条件のもとで、液体／固体の鉄合金
の密度と音速を計算することは、核の化学組成を決定する上で非常に有力な方法と考えられて
いる。実際、過去の我々の研究では、外核の高温高圧条件のもと、液体鉄合金((Fe,Ni)x(H, Si, O, 
S, C)1-x)の密度と音速を、温度、圧力、軽元素の濃度の関数として計算し、地震波測定(PREM)と
整合的な軽元素の濃度を推定することを試みた。そこでは、PREM と最もよく一致する外核の
化学組成は、内核境界温度(TICB)に強く依存することを示した。この TICB はまだ決定されていな
い。TICB が高いとき(~6,000K)、酸素が最も主要な軽元素と予言された。一方、TICB が低いとき
(<~5,400K)、今度は水素が最も主要な軽元素であった。よって、内核にどれだけ水素が存在し得
るかということは、外核の温度プロファイルを拘束する上で非常に重要な量である。そして、内
核の温度プロファイルを決定するためにも最も基本的な情報となる。 
 
 
２．研究の目的 
 
本研究では、過去の研究と同様の手法である第一原理分子動力学法を用いて、軽元素候補と鉄と
の二元系固体合金について密度と音速を計算することを目的とした。軽元素候補として、ケイ素、
硫黄、炭素、酸素、水素があるが、そのうち固体鉄に不純物として固溶しにくい酸素と、外核の
存在量が少なく、固体鉄と液体鉄間の分配の性質から内核の存在量も少ないと考えられる炭素
を除いた水素、ケイ素、硫黄との固体鉄合金について計算を行った。 
 
 
３．研究の方法 
 
密度汎関数法、擬ポテンシャル法、平面波展開に基づいた第一原理計算手法を用いる。液体/固
体鉄合金については、高圧高温条件をシミュレーションするために、第一原理分子動力学法を用
いた。第一原理計算のソフトウェアとしてオープンソースの Quantum-ESPRESSO パッケージを利
用する。それを実行するため、東京工業大学 TSUBAME などのスーパーコンピュータシステムを利
用した。 
 
 
４．研究成果 
 
多くの軽元素との鉄合金において、その量が多くない時、内核に相当する高圧領域（330〜360 ギ
ガパスカル）では主格子を構成する鉄は hcp(六方最密構造)を取るので、本研究でも hcp 構造を
仮定した。理想的な鉄の hcp 構造では単位格子は４個の鉄原子からなる。これを６４個のスーパ
ーセルに拡張し、ケイ素、硫黄、水素を不純物として導入した。珪素と硫黄は、hcp 格子の鉄と
入れ替える形で合金を組む置換型で配置し、水素は鉄格子間に入れる侵入型で配置した。その組
成は、Fe64(純鉄), Fe64H4, Fe64H8,Fe64H12, Fe60Si4, Fe60S4, Fe64Si4H4, Fe64S4H4を用いた（図）。第
一原理分子動力学シミュレーションで設定する圧力は最中心部に相当する 360 ギガパスカルと
した。内核の温度は未解決の問題であるので、3000 ケルビンから 7000 ケルビンまで 1000 ケル
ビンごとに変化させた。シミュレーションは約 10--20 ピコ秒行い、その密度を時間平均して求
めた。 
 
実際はケイ素と硫黄も存在するはずであるが、仮に不純物が水素のみであるならば、内核の中心
部の温度が 6500 ケルビン程度であると仮定すると、Fe64H12の水素濃度で、PREM で示されている
内核の密度欠損がおおよそ説明できた。この密度の水素濃度依存性は、同様の計算による先行研
究(Li et al., EPSL 493, 118; Wang et al., EPSL 568, 117014)のものよりかなり大きいもの
であった。これにより、水素が存在することにより、先行研究で予想されたものより少ない量の
ケイ素、硫黄と水素を組み合わせることで内核の密度欠損を説明できることが期待される。 



 

 
 

図：本研究で用いた hcp 鉄合金の例 
 
５．今後の展開 
 
水素と同様にケイ素、硫黄を含んだ鉄合金の密度の計算結果の解析も行う必要がある。ケイ素、
硫黄も水素と同様に密度を減少させる効果があることはわかったが、さらに定量的に密度欠損
を説明するためには追加計算が必要であることがわかり、本研究では終了しなかった。今後は音
速の計算も含めて本研究をさらに発展させる必要がある。実際の地震波測定の結果と比較して
内核の化学組成を絞り込みたい。化学組成が絞り込めれば、計算して得られるグルナイセンパレ
メータと TICB から、内核の温度プロファイルも推定できる。固体であることが内核の大きな束縛
条件として存在するので、推定した温度プロファイルと鉄合金の融点を比較することも、化学組
成をさらに絞り込む強力な手段となるであろう。 
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