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研究成果の概要（和文）：本課題では、古典分子動力学法、ダイレクト・アブイニシオ分子動力学法、第一原理
法、数値シミュレーション等の理論的手法を用いて、星間分子雲から原始惑星系に至るプロセスで起こる氷およ
び有機物の生成・進化の過程を解明することを目的として研究を実施した。成果として、アモルファス状態の氷
やフォルステライトの表面構造や、氷表面上に吸着した水ダイマーやアンモニアダイマーの拡散機構等、ミクロ
な素過程が明らかになった。さらに、降着衝撃波による氷ダストの昇華過程や、塵表面反応を含めた化学反応計
算や重水素濃縮過程のモデル化に成功した。これらの成果は随時、学術論文や学会等で報告しており、いずれも
高く評価されている。

研究成果の概要（英文）：In interstellar molecular clouds, elements such as hydrogen, oxygen, carbon,
 and nitrogen deposit on dust grains, and form various molecules (e.g., H2O, CO, CO2, NH3, CH4, 
H2CO, CH3OH, and so on). These molecules undergo chemical evolutions to organic molecules through 
various processes on the surface of dust grains. We investigated the microscopic and macroscopic 
processes of chemical evolutions in space using various theoretical methods. The members of 
microscopic group studied basic processes of amorphous materials in molecular clouds  (for instance,
 surface structures, diffusions, and reactions) using molecular simulations. The members of 
macroscopic group modeled the various reaction processes in molecular cloud (for instance, thermal 
desorption, grain surface reactions, and so on) using chemical network simulations.

研究分野： 数物系科学
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１．研究開始当初の背景	

	 低温の星間分子雲では，H, O, C, N等の
元素が微粒子表面に凝集し，氷と単純な構造

の有機分子を形成する。この有機分子は，原

始惑星系，微惑星を経て隕石母天体に至る過

程で，部分蒸発，Fischer-Tropsch型反応，付
着成長等により，複雑な有機物へと進化する。

しかし，星間分子雲で生まれた単純な有機分

子が隕石母天体に存在する複雑な分子に進

化する過程は明らかではない。有機物の生

成・進化の過程を探るためには，星間分子雲

における主要な反応場となる微粒子表面の

構造と触媒機能を理解し，分子進化の素過程

を明らかにするとともに，マクロな視点から

見た分子進化の過程を理解することが重要

となる。	

	 星間分子雲に存在する微粒子物質として

は，ケイ酸塩鉱物，炭素質物質，アモルファ

ス氷が知られているが，これらの物質の表面

における原子分子反応プロセスの研究例は

きわめて少ない。香内・渡部らの実験的研究

（Watanabe and Kouchi, Astrophys. J. L173, 
(2002) 571）により，極低温アモルファス氷
表面でH, O, C, N原子が反応することでH2O, 
CO2, NH3, H2CO, CH3OH等が生成すること
や，反応系によってはアモルファス氷が触媒

的な働きをすることが明らかになっている。

しかしながら，表面構造や組成による反応性

の違いや，触媒機能を裏付ける理論的研究は

ほとんど例がない。 
	 原始惑星系では，まず，分子雲の微粒子が

加熱による部分蒸発（熱分解）を受ける。鉱

物の加熱過程に関しては報告されているが，

氷や有機物の加熱過程については研究され

ていない。また，鉱物表面のFischer-Tropsch
型反応に関する理論研究は全く例がない。部

分蒸発，Fischer-Tropsch型反応に続いて起こ
る微粒子の衝突合体による微惑星形成につ

いては多くの研究が報告されているが，その

大部分は仮想的な「粒子」を想定した研究で

ある。 
	 分子雲や原始惑星系で起こり得る多数の
化学反応（気相反応，表面原子反応）および
原子・分子の凝縮・蒸発過程を計算し（化学
反応ネットワーク計算），気相と固相の分子
が時間とともにどのように変化するか（分子
進化）を追跡する研究は古くから行われてき
た。しかし，実験データの不足により，表面
原子反応の効果については正確に評価され
ていない。また，小惑星帯での Fischer-Tropsch
型反応を理解する上で重要となる詳細な表
面反応は考慮されていない。	
	 電波観測の発展により，分子雲や彗星に存
在する H-O-C-N 系分子（H2O, NH3, H2CO, 
CH3OH等）の H/D, 12C/13C比等の同位体組成
が，分子の存在状態により大きく異なること
が明らかになっている。しかしながら，星間

分子雲における同位体分別のメカニズムに
ついては明らかではない。	
 
 
２．研究の目的	
	 本課題では，星間分子雲における主要な反
応場である微粒子表面の構造や吸着原子・分
子の挙動を研究し，原子から分子への進化の
素過程を解明することを目標とした。さらに，
得られた成果を実験班・観測班の成果と統合
して数値シミュレーション計算を行い，原始
惑星系に存在する分子種が時間とともにど
のように進化するのか，その過程について研
究を実施した。	
 
 
３．研究の方法	
	 本課題では，古典分子動力学法，ダイレク
ト・アブイニシオ分子動力学法，第一原理法，
数値シミュレーション等の理論的手法を用
いて，星間分子雲から原始惑星系に至るプロ
セスで起こる氷および有機物の生成・進化の
過程をミクロおよびマクロな視点から解明
することを目的として研究を実施した。研究
目的を達成するために，(1)アモルファス表
面構造の解明，(2)アモルファス表面におけ
る吸着・拡散および表面反応機構の解明，(3)
原始惑星系における低分子の熱変性過程の
解明，(4)星間分子雲および原始惑星系にお
ける分子進化シナリオの構築，以上四つの個
別目標を設定して研究を進めた。目標(1)(2)
については分子シミュレーションを手法と
するミクログループが，目標(3)(4)について
は数値シミュレーションを手法とするマク
ログループが担当し，各課題を推進した。	
	
	
４．研究成果	
1. アモルファス表面構造の解明：  
	 古典分子動力学法を用いて，アモルファス
氷の表面構造を解析した。この結果として，
アモルファス氷には，熱振動の振幅が大きい
低密度の層が存在することを明らかにした。
また，ガラス転移点以下の極低温においても
焼結現象が起こることを示した。さらに，ア
モルファスフォルステライトについても同
様の計算を行い，表面構造やガラス転移のメ
カニズムを明らかにした。 
 
２ .アモルファス表面における吸着・拡散
および表面反応機構の解明：  
	 ダイレクト・アブイニシオ分子動力学法を
用いて，アモルファス氷表面に吸着した水ダ
イマーおよびアンモニアダイマーのプロト
ン移動速度を解析した。この成果として，氷
表面のプロトン移動速度は気相中のほぼ倍
の速さであり，さらに中間体の寿命が極めて
短いことを示した。このことから，氷表面に
はプロトン移動速度を加速する効果がある
ことを明らかにした。 



 
３ . 原始惑星系における低分子の熱変性
過程の解明：  
	 数値シミュレーションにより，衝撃波に伴
う氷ダストの蒸発過程を解析した。この成果
として，固体状態の SOや CO2が，典型的な
降着衝撃波により昇華可能であることを明
らかにした。 
 
４ . 星間分子雲および原始惑星系におけ
る分子進化過程の解明： 
	 原始惑星系円盤中の塵表面反応を含めた
化学反応計算を行い，半径数十 AU程度の暖
かな領域で，ラジカル同士の塵表面反応によ
り有機分子生成が促進されることを明らか
にした。また，計算結果が彗星内の分子組成
と良い一致を示すことから，メタノール分子
輝線の観測により円盤内の塵表面反応の検
証が可能であることを示した。 
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