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研究分野：地球惑星科学 
科研費の分科・細目：  
キーワード： (1)高圧力 (2)中性子散乱 (3)液体  (4)含水鉱物 (5)マグマ 
           (6)ナノダイヤモンド (7)第一原理分子動力学 (8)水素結合                       
１．研究計画の概要 
原始地球の形成過程においては、地球の表面
が高温の溶融状態（マグマオーシャン）にな
り大量の水（水素）を貯蔵し水圏の形成に大
きな役割を果たした可能性がある。現在の地
球においては、水素は水(H2O)や含水鉱物
（OH 基）などの化合物、あるいは無水鉱物
やマグマに侵入した不純物として存在する。
水（水素）の存在は鉱物やマグマの構造や融
点・粘性・反応性などの物性に大きな影響を
与えるので、そのメカニズムの原子レベルで
の理解は地球形成史、地球深部ダイナミクス
や火山噴火の解明に本質的な役割を果たす。 
本計画研究では、最先端の量子シミュレーシ
ョンを駆使することにより、鉱物、マグマ、
水の構造と物性に対する水素や水素結合の
影響を明らかにすることを研究目的とする。
また、中性子散乱実験用多結晶ナノダイヤモ
ンドの材料特性を研究する。 
 
２．研究の進捗状況 
(1)  含水鉱物(phase D (MgSi2O6H2), δ
-AlOOH, InOOH)における水素位置の検証
を行った。含水鉱物の弾性定数に対する水素
結合対称化の影響を計算した。 
蛇紋石（高温・低温型）を多く含む蛇紋岩は
地球内部における水の主要な貯蔵・運搬相と
される。蛇紋石の構造および弾性特性に関す
る第一原理電子状態計算を行い、SiO4 六員
環層が引き起こす弾性異常の存在とその機
構を明らかにした。 
(2)  高温高圧下の水の構造と回転・拡散： 
常温常圧では、水は分子が作る水素結合のた
め氷に類似した構造をとる。我々は高温高圧
下の水の構造と運動を第一原理分子動力学
計算により調べた。高温高圧下では分子間の

水素結合が切断され、分子が高速に回転する
ので、水は球状原子からなる単純液体のよう
に振る舞うことが明らかになった。X 線回折
による酸素原子の動径分布関数とも良く一
致した。今後、中性子線回折による水素を含
む動径分布関数の測定、高圧 NMR による回
転運動の測定により、高温高圧水の地球深部
で役割を解明することが期待される。 
(3)  地球内部の間隙水など水分子凝集系の
秩序化機構の解明を目的として、氷 Ih 相か
ら XI 相への秩序化相転移において巨視的電
場が果たす役割および不純物が強誘電秩序
相の安定性に果たす役割を、第一原理電子状
態計算に基づいた考察により明らかにした。 
(4)  オリジナルコードを用いたオーダーN
電子構造計算により、欠陥を含むナノダイヤ
モンド系を有限温度下で [111]方向および
[100]方向に伸張することで、ダイヤモンドー
グラファイト変換がおこり、両者の競合系を
得た。これは多結晶ナノダイヤモンド形成・
破壊メカニズム理解の第一歩となる。 
(5) 高圧力下のシラン(SiH4)と水素分子の複
合系における新しい化学結合を明らかにし
た。 
 
３．現在までの達成度 
②おおむね順調に進展している。 
（理由）量子シミュレーションにより含水鉱
物、高圧水、水素化合物、ナノダイヤモンド
の高圧物性に関する有用な知見が得られた。
マグマの物性に関する研究のさらなる進展
が求められる。 
 
４．今後の研究の推進方策 
 
震災により実験の遅れが予想されるので、高
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圧中性子散乱実験に限らず、広く高圧下での
水（水素）の挙動に関する解析を行う。 
 
(1)  高温高圧領域において（含水・無水）
鉱物に含まれる水素が物性（弾性、光学的性
質、レオロジー、電気伝導度、拡散係数など）
に与える影響の予測を行う。第一原理
Generalized Stacking Fault (GSF)法を用い
た含水鉱物(例えば lizardite)の流動特性を
評価する。 
(2)  広範囲の温度圧力領域の水中における
イオンの水和構造とそのメカニズムを明ら
かにする。これは含水マグマにおける水の役
割を理解する基礎となることが期待される。
常温常圧の水および超臨界水の分子動力学
シミュレーションを実施し、既に報告がある
赤外スペクトルおよびラマンスペクトルの
解析を行う。 
(3) 第 一 原 理 計 算 法 を 用 い た
Peierls-Nabarro-Galerkin モデルに基づく
含水 wadsleyite の流動特性を評価する。大
規模な MgO-SiO2-H2O 系に対して量子シミュ
レーションを行い、マグマの局所原子構造、
ネットワーク構造、水分子の存在形態が粘
性・拡散係数などの物性に与える影響を調べ
る。第一原理 2相分子動力学計算法を用いた
含水メルト(Albite-H2O系)の第2臨界点3の
シミュレーションを行う。 含水メルト
(peridotite-H2O 系)の第一原理シミュレー
ションを行う。 
(4)  10nm サイズの多結晶ナノダイヤモンド
のシミュレーション結果を実験結果と比
較・解析し、DAC 用多結晶ナノダイヤモンド
生成法の改良に役立てる。sp3(sp2)ドメイン
形成を量子論に基づいて自動的に判定する
定量的理論手法を開発する。 
 
５. 代表的な研究成果 
（研究代表者、研究分担者及び連携研究者に
は下線） 
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