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研究成果の概要（和文）：調和及び非調和格子動力学法と内部無撞着DFT+U法を組み合わせた独自の手法を開発
し、鉄やアルミニウムを含むブリッジマナイト、フェロペリクレース(Fp)、ポスト・ペロブスカイトの高温高圧
弾性特性及び熱伝導特性を計算した。その結果、パイロライト組成が最も良く下部マントルの観測値を再現する
ことや、Fpは他に比べ数倍大きな熱伝導率を持つことを見出した。同様の手法を水酸化鉄に適用した結果、パイ
ライト型構造を持つ新たな高圧含水物質を発見した。これらは上下部マントルが一体となって運動すること、地
表から沈み込んだ水がマントル最下部まで運ばれ得ることを示唆しており、本研究により地球深部の新たな描像
が提案された。

研究成果の概要（英文）：Original approaches to compute thermoelasticity and thermal conductivity 
were developed based on the harmonic and anharmonic lattice dynamics theories combined with the 
internally-consistent DFT+U method, high-pressure and high-temperature elasticities and lattice 
thermal conductivities of iron and aluminum bearing bridgmanite (Br), ferropericlase (Fp), and 
post-perovskite (PPv) were calculated. It was found that the pyrolitic composition can reproduce 
seismological properties observed in the lower mantle and that Fp has thermal conductivity several 
times larger than the others. The techniques were also applied to iron hydroxide, and then a new 
high-pressure phase with the pyrite structure was successfully discovered. These results propose new
 pictures of the mantle dynamics that Earth's mantle is now in the whole convection state, where the
 upper and lower mantles convect integrally, and the surface water can be transported down to the 
bottom of the mantle located at 2890 km depth.

研究分野：鉱物物性理論
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１．研究開始当初の背景 
（１）下部マントルは地球全体の体積の 50%
以上を占めており、そのため下部マントルの
化学組成や熱特性の制約は、地球の形成・進
化の過程を理解するために極めて重要であ
る。下部マントルの主要構成物質はある程度
の鉄を含んだブリッジマナイト（Br）とフェ
ロペリクレース（Fp）という鉱物であると考
えられているが、下部マントルのサンプルを
直接入手することが困難であるため、これら
の量比、それぞれにおける鉄含有量などは、
いまだよくわかっていない。直接観察が不可
能なため、地震学による観測値を合理的に再
現できる岩石鉱物モデルを特定することが、
下部マントルの組成を制約する最も確実な
手段となる。しかし鉄・アルミ・水などを含
む Brや Fp、Brの高圧相であるポスト・ペロ
ブスカイト（PPv）の弾性波速度は、特に高
温高圧下においてはほとんど理解されてい
ない状況である。 
 
（２）地球内部物理学において重要でありな
がら、弾性特性以上によく制約されていない
物理量に、熱伝導率や粘性率など高圧下にお
ける鉱物の輸送特性がある。核の冷却速度、
マントルの底面加熱は核マントル境界
（CMB）における熱流量によって規定される
が、その見積もりには現在でも 3TW 程度か
ら 15TW程度までという非常に大きな不確定
性が存在している（Lay et al., 2008）。この大
きな不確定性は、主に 135万気圧 4000Kに達
する CMB の温度圧力条件下における鉱物の
熱伝導率が、実験の技術的困難さのため、ほ
とんど制約されていないことによっている。
これらはマントル対流様式を決定する重要
パラメータであるが、実験的制約が極めて困
難であるというのが現状である。 
 
２．研究の目的 
（１）実験困難な極端条件下における物性研
究において、大変有用性の高い研究手段とな
ってきたのが、非経験的理論シミュレーショ
ンである第一原理計算法である。申請者の研
究グループは、これまで密度汎関数理論・擬
ポテンシャル法・平面波展開法を組み合わせ、
複雑な構造を有する鉱物に対する独自の第
一原理計算手法の開発を進め、鉄を含まない
鉱物については高温弾性特性、熱伝導特性と
もに、実験と同程度かこれを超える精度での
予測を可能としてきた。本研究では、これら
の計算手法を鉄やアルミニウムを含む、より
現実的な化学組成へと発展させる。具体的に
は、鉱物の高温弾性特性・熱伝導特性に対す
る鉄やアルミニウムの効果を高精度で計算
する、第一原理計算手法の開発を行う。 
 
（２）開発した手法を用いて鉄、アルミニウ
ム、水などの不純物を含むBr, Fp, PPvの密度、
弾性波速度、熱伝導率を温度、圧力、組成の
関数として決定する。得られた結果に基づき

下部マントルの地震学的観測結果（密度、P
波速度、S 波速度、体積弾性波速度）を同時
に矛盾なく説明できる組成を精密に制約し
て、下部マントルの新たな鉱物学モデルを構
築する。さらに得られた鉱物学モデルが持つ
熱特性（温度構造や CMB 熱流量）を決定し
て、マントルや外核のダイナミクスについて
考察する。 
 
３．研究の方法 
（１）局所密度近似などの従来の第一原理計
算の手法では、鉄を初めとする遷移金属元素
の部分的に満たされた軌道を正しく表現す
ることができない。そこで本研究では部分的
に満たされた軌道間のクーロン相互作用を
より厳密に記述する内部無動着 LDA+U 法
（Cococcioni & de Gironcoli, 2005; Tsuchiya et 
al., 2006）を適用し、鉄－酸素結合を定量的
に取り扱う。 
 
（２）地球深部は高温である。温度効果は、
格子動力学法により取り入れることが可能
である。しかし、鉄などの不純物を含まない
場合に対して温度効果を求める際に用いら
れてきたにおいては効果的であった密度汎
関数摂動理論は、大きな計算セル（スーパー
セル）が必要となる不純物を含む系に対して
は実用性に乏しい。そこで本研究では、スー
パーセル中で原子を直接変位させて 2次の力
定数行列を求める有限変位調和格子動力学
法を用いて温度効果を求める。この方法をさ
らに 3次の力定数行列にまで拡張し、非調和
格子動力学理論とボルツマン輸送方程式を
組み合わせて、下部マントル物質の格子熱伝
導率を求める。 
 
４．研究成果 
（１）下部マントルの平均組成：調和格子動
力学法と内部無撞着 LDA+U法を組み合わせ
た独自の手法を用いて Br及び Fpの高温高圧
弾性特性に対する鉄やアルミニウムの効果
を計算した。異なる(Mg+Fe)/Si比を有する岩
石組成について計算を行い、それらの弾性波
速度をモデル化した。観測に基づく地球内部
の地震波速度モデル（PREM）と比較した結
果、Br と Fp を 8:2 の割合（体積比）で含む
パイロライト組成が最も良く下部マントル
の観測値を再現することを見出した。上部マ
ントルもパイロライト組成は有することが
知られており、本研究の結果は上下部マント
ルが平均的には同じ化学組成を有すること
を示す。このことは、上下部マントルが一体
となって流動する状態にある可能性が高い
ことを示唆している。（ Nature Geo., 2015） 
 
（２）非調和格子動力学法と内部無撞着
LDA+U 法を組み合わせた地球深部物質の高
温高圧熱伝導率に対する鉄固溶効果の計算
手法開発：非調和格子動力学理論とボルツマ
ン輸送方程式、内部無撞着 LDA+U法を組み



合わせた手法を開発し、下部マントル全域に
わたる温度圧力条件下でBr, Fp, PPvの格子熱
伝導率の高精度計算に成功した。その結果
CMB条件下で、Fpが、Brに比べ 5倍程度大
きい熱伝導率を持つことを見出した。（Phys. 
Rev. B, 2017） 
 
（２）下部マントル最深部圧力下で安定なパ
イライト型 FeOOH 高圧相の発見：内部無撞
着DFT+U法を水酸化鉄FeOOHの高圧相平衡
探査に適用した結果、ε 相からパイライト型
構造相への新たな相転移を発見した。得られ
た結果に基づき超高圧実験を行った結果、下
部マントル中部圧力域において予測された
新たな相転移の再現に成功した。先行研究で
示された下部マントル領域における FeO2 相
の存在の可能性を否定するとともに、下部マ
ントルにおける水素の挙動を制約した。
（Nature, 印刷中） 
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