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研究成果の概要（和文）：地球外核は、その大部分が金属鉄の溶融体であるが、化学組成は純粋

な鉄でなく、軽い密度の元素が溶融していると考えられている。この軽い元素の正体を、スー

パーコンピュータを用いた量子力学計算と、ダイヤモンドアンビルセル高温高圧実験との二つ

の異なる手法を有機的に結びつけて、解明を試みた。その結果、珪素、酸素、硫黄は、その候

補物質として不適格である可能性がきわめて高いことが判明し、炭素と水素が適合することが

予想された。 
 
研究成果の概要（英文）：It is known that the earth’s outer core is not a liquid of pure 
iron and includes a significant amount of light elements. In order to understand the light 
elements, we performed ab initio simulations using super computers and high-pressure 
experiments using diamond anvil cells. An assumption that silicon, oxygen, and sulfur 
are light elements in the outer core was excluded. It was expected that the outer core 
has carbon and hydrogen.  
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１．研究開始当初の背景 
地球化学的な議論から、地球外核は、その

大部分が金属鉄の溶融体であることは、疑い
のないことである。しかし、純粋な鉄ではな
いことが、地震学的な観測から予想される外
核の密度と、鉱物物理学的な見積もりから考
えられる純鉄の密度の食い違いから、予想さ
れている。過去の研究では、その食い違いの
程度の差はあるが、外核の密度は純鉄の密度

より若干小さいということが、大方の研究結
果の意味するところである。したがって、溶
融金属鉄で構成されている外核には、若干の
軽元素が含まれていると考えられている。こ
のことは、数十年前から議論されている古い
問題である。候補としては、水素、酸素、硫
黄、炭素、珪素などが、これまでの研究で議
論されている。しかし、未だに、どんな種類
の軽元素がどの程度の量、外核に含まれてい
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るかという事に対して、多くの過去の研究が
あるにもかかわらず、全くわかっていない。
本研究課題では、地球科学における、この第
一級の問題に対して、理論研究と実験研究を
有機的に結びつけて、解明を試みることを目
標とした。 
 
２．研究の目的 
外核の軽元素の見積もりの研究の出発点

となるのは、地震学的な観測データから見積
もられている外核の密度と弾性波速度であ
る。外核は液体であるため、横波の弾性波速
度のデータはない。したがって、観測から見
積もられている密度と縦波速度の２つのデ
ータを満足するような、外核の化学組成を見
つけることが目的である。これまでの室内実
験では、外核に相当する高温高圧の極限条件
で、候補物質の密度や弾性波速度を直接測定
する事は、きわめて困難であった。そのため、
手に入るデータを外挿する事により、候補物
質の密度や弾性波速度を見積もる方法が用
いられてきた。ところが、この方法では、見
積もられた物性値にきわめて大きな誤差が
含まれてしまい、十分信頼しうる結論が得ら
れなかった。そこで、本研究では、これまで
の研究手法とは異なり、従来用いられてきた
高圧実験の手法と、近年、発展がめざましい
量子力学に基づいた理論計算を組み合わせ
る事により、これまでの研究に比べて、格段
に精度の良い物性データの見積もりを行っ
た。また、これまでの研究では、それぞれの
研究ごとで、その研究結果が持ちうる精度が
大きく異なっているため、候補となる軽元素
を直接比べて、議論する事は困難であった。
そこで、本研究では、同じ手法で候補となる
すべての軽元素を同時に取り扱うことによ
り、この問題を解決する事ができると考えて
いる。このような研究手法により、いろいろ
な軽元素が含まれた金属鉄液体の密度と縦
波速度を見積もる。さらに、金属鉄液体の密
度と縦波速度を、温度と圧力だけの関数とし
てではなく、化学組成の関数として推定する
ことを行う。その結果から、外核に含まれて
いる軽元素の種類だけでなく、量も見積もる
事が可能である。 
 
３．研究の方法 
本研究課題では、大きく分けて二つの研究

手法を用いる。一つは、高圧実験による高温
高圧条件での金属鉄液体のその場測定であ
る。二つ目は、第一原理計算による金属鉄融
体の密度および弾性波速度の決定である。こ
の二つの研究手法を有機的に結びつけて、過
去の研究を凌駕する信頼性を持った、極限条
件での物性データを見積もることを行う。 
（１）第一原理計算の信頼性をチェックする
ために、室内実験を行った。理論計算を行う

上で、金属鉄液体の構造を知ることは、重要
なことである。なぜならば、高温高圧条件下
では、液体中の原子は無秩序な状態で並んで
いるわけでなく、ミクロな観点から見ると、
ある程度秩序だった構造を持っていること
が知られている。そして、それらの小さなス
ケールの構造が、ほぼランダム集まることに
より、マクロな視点で見ると無秩序な液体の
構造を示している。したがって、理論計算を
行う際には、このミクロな構造を正確に反映
した計算でないと結果が間違ったものにな
る。よって、理論計算の信頼性を上げるため
に、高圧実験で、金属鉄液体のミクロな構造
の状態分析を行う必要があった。そこで、液
体の状態分析を行うために、高温高圧条件下
でのラマン分光および赤外分光測定を行っ
た。これまで、高温条件でのラマン分光測定
は、難しいと考えられてきた。それは、試料
から発するラマン光が、温度の上昇とともに
検出しにくくなるからである。その問題を解
決するために、紫外線を励起光源とした特殊
な紫外ラマン装置を用いた。この装置を利用
すれば、高温条件で、ノイズとなる試料から
発する輻射光の影響を最小限にすることが
でき、精度良いデータが得られる。より良い
ラマン分光データを得るために、実験装置に
使用するダイヤモンドの品質にも注意した。
実験装置の仕様上、分光データはダイヤモン
ドの窓越しに収集する。そのため、高品質の
人工ダイヤモンドを使用し、ノイズを最小限
にすることを試みた。 
（２）第一原理計算では、膨大な計算量が必
要であり、スーパーコンピュータの利用が不
可欠である。研究代表者の所属機関では、地
球シミュレータをはじめとする数種類の高
速なスーパーコンピュータが導入されてい
て、これらを利用した。また、予備的な計算
を行うために、東京大学のスーパーコンピュ
ータも利用した。最初は、純鉄液体の計算を
行った。実際の理論計算では、第一原理分子
動力学手法を用いる。この手法では、温度、
圧力、化学組成と言った計算条件に制限なく、
本研究には最適である。第一原理分子動力学
手法によって、１００個程度の原子の高温高
圧条件での振る舞いをシミュレートし、微量
な軽元素が含まれた場合のミクロな構造の
変化を観察することが可能になった。ミクロ
な構造の変化は、高圧実験で測定されるラマ
ン分光データの変化と対応できるはずであ
り、このことを精密に精査することにより、
理論計算の持ちうる誤差を見積もることが
できる。 
（３）最終的には、実験データと理論計算デ
ータを比較することにより、データの最適化
を行い、軽元素として外核に含まれる可能性
があるほぼすべての元素について、研究を行
った。そして、最終目標である温度、圧力、

 



 

及び化学組成の関数としての、軽元素を含む
金属鉄液体の密度と弾性波速度の決定を試
みた。候補物質の中に、実際に外核に含まれ
る軽元素があれば、地震波速度の観測データ
から見積もられている外核の密度と弾性波
速度の両方を満足する元素の組み合わせを
見出すことができるはずである。外核中に含
まれる軽元素の種類が明らかになれば、いろ
いろな応用研究が考えられる。例えば、地球
核形成のプロセスに、物質科学的な観点から
大きな制限を与えることができ、形成メカニ
ズムの解明に寄与できる。 
 
４．研究成果 
（１）純鉄のデータと地震学的データ（ＰＲ
ＥＭ）を比べたところ、密度に関しては、純
鉄融体の方が地震学的データよりも大きい
ことが確認された。これは、過去の研究で議
論されてきたことと矛盾せず、外核には一定
量の軽元素が含まれている事を示している。
密度の差は、およそ７－８％であり、この差
は、過去の研究で見積もられている差よりも、
若干大きい。まだ、深さによって密度差は変
化していることも確認できた。深部ほど密度
差が小さくなる傾向が見られ、これが、外核
内の化学組成の不均質に対応するかどうか
は、判断することが難しい。なぜならば、密
度差の変化は、１％以下であり、本研究で用
いた第一原理計算の計算誤差とほぼ同じ程
度であり、より精密な議論をするためには、
計算精度の向上を図る必要があると考えて
いるからである。一方、地震波速度について
も見積もりを行った。地震学的データより計
算された純鉄融体の縦波速度は、若干小さい
ことが明らかになった。ただし、速度差は
１％以下であり、計算誤差より若干大きいが、
定量的な議論ができるほど、精密な密度差の
結果ではない。また、地震波速度の差に関し
ても、深さ方向の変化が見られた。このこと
は、密度差の変化とともに、深さ方向の化学
組成の不均質が存在することを示唆してい
ると思われる。より精密は議論をするには、
計算手法を改良して、より精密な計算結果を
得ることが不可欠である。 
（２）純鉄融体の見積もりを行い、計算デー
タの信頼性や計算誤差の大きさを確認した
後、鉄融体に軽元素が溶けこんだ状態の２成
分系の研究を行った。最初に、鉄‐珪素系の
計算を行い、計算手法の信頼性のチェックを
行った。比較的低圧条件では、鉄‐珪素系の
過去の高圧実験データが存在し、これと我々
の計算結果を比較した。地球核に相当する圧
力条件よりは、かなり低圧ではあるが、数ギ
ガパスカルの条件での結果において、第一原
理計算による鉄‐珪素融体の密度に関する
計算結果は、実験データと若干の食い違いを
示した。この食い違いは、第一原理計算では、

鉄のスピン状態の変化を考慮していないた
めであると予想された。鉄原子のスピン状態
の変化を考慮すると、食い違いは計算誤差以
下になり、この研究手法は、より高圧条件へ
応用可能であることを示した。そこで、外核
に相当する温度、圧力条件で、鉄‐珪素系融
体の密度と地震波速度を見積もった。地震波
速度に対する珪素含有量の影響は、かなり小
さかった。このことは、かなりの量の珪素が
外核に含まれていても、ＰＲＥＭデータを再
現することが可能であることを意味する。一
方、密度に対する影響については、軽元素で
ある珪素が溶け込んでも、大きく密度は変化
せず、ＰＲＥＭデータを満足することは難し
い。現実の外核の密度に対応するように、鉄
‐珪素融体の密度を下げるためには、温度が
かなり高温である事が不可欠であることを
示した。見積もりでは、おおよそ６０００ケ
ルビン以上である。外核がこのような高温で
ある場合には、他の物性データから見積もら
れている内核の固化温度を大きく上回るこ
とが予想される。したがって、以上のような
制約条件から、外核において珪素が主要な軽
元素ではないことが導き出された。 
（３）次に、鉄‐珪素系融体の場合と同様の
計算を、鉄‐硫黄系、及び鉄‐酸素系で行っ
た。鉄‐硫黄系融体では、硫黄の含有量の変
化が、地震波速度の大きな変化につながるこ
とが判明した。この結果は、鉄‐珪素系融体
とは大きく異なった点である。そのため、鉄
‐硫黄系融体では、地震波速度のＰＲＥＭデ
ータを満足するような条件は、硫黄の含有量
がきわめて少ない場合だけである。しかし、
比較的に原子番号が大きい硫黄では、かなり
多量の硫黄が融体に溶け込まなければ、密度
は大きく変化せず、密度のＰＲＥＭデータを
再現することは困難である。これらの条件か
ら、硫黄は外核に含まれる主要な軽元素の候
補から除外されるべきである。鉄‐酸素系融
体の場合、得られた結果は、鉄‐珪素系融体
と似た傾向を示した。つまり、地震波速度に
対する酸素含有量の影響は小さく、ある程度
の密度に対する影響が確認できた。しかしな
がら、ＰＲＥＭデータを満足するような温度
条件は、鉄‐珪素系ほどではないが、かなり
高温であり、内核が固体で存在するような条
件からはかけ離れている。つまり内核の温度
が、鉄の溶融温度よりも、はるかに高温にな
ってしまうという事である。よって、酸素も
外核中の主要な軽元素である可能性が著し
く低いことが導き出された。 
（４）以上の研究結果を考慮すると、外核中
に存在する軽元素の正体は、原子番号が小さ
いことが必要である。なぜならば、純鉄融体
の密度はＰＲＥＭデータの密度よりも、かな
り重いため、効果的に密度を下げるためには、
それ自体の密度が低い原子番号が小さい元

 



 

素が最適であるからである。これまで調べた、
珪素、酸素、硫黄よりも原子番号が小さく、
地球核に大量に取り込まれる可能性がある
元素は、炭素と水素である。これまでの計算
結果から、炭素の挙動は、珪素と酸素に近い
事が予想される。つまり、地震波速度に対す
る影響は、比較的小さく、ある程度の含有量
が許容される。一方、珪素や酸素よりは、密
度変化が大きく、そのため、予想される外核
の温度条件が低下することが期待され、内核
が固体で存在しうる可能性が高い。したがっ
て、外核に含まれる主要な軽元素については、
炭素が第一候補と考えられる。水素について
は、鉄との密度差が大きく、少量の含有量で
も、ＰＲＥＭデータの密度を再現することが
可能であろう。しかしながら、硫黄の振る舞
いと同様に、地震波速度に対する影響が大き
い可能性が考えられる。水素の振る舞いにつ
いては、その扱いの困難さから、実験データ
が乏しく、今現在の状況では、物性の精密な
予測が難しい。今後は、鉄‐水素系融体に関
する高圧実験、及び理論計算を行うことによ
り、本研究で提示された問題点が、より明確
になるであろう。本研究では、ニッケルにつ
いて取り扱わなかった。核を構成する物質と
して、ニッケルは、鉄の次に重要な物質であ
る。鉄‐ニッケル‐軽元素系融体は、その複
雑さから、現在のコンピュータ環境では、第
一原理計算で取り扱うことが難しい。また、
ニッケルは鉄と良く似た物性を示すため、本
研究では、取り扱わなかった。しかし、鉄‐
軽元素の２成分系融についての物性見積も
りだけでは、より精密な結果を得ることは難
しいので、今後のターゲットとして、ニッケ
ルを含んだ多成分系融体の物性見積もりを
行う事が必要である。 
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