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研究成果の概要（和文）：生命の材料物質となる有機分子の生成については、分子雲から原始地球までさまざま
な環境での反応過程が提案されている。どのような環境、過程が最も効くのか定量的な評価には、各反応過程で
おこる素反応の反応経路や反応速度の解明が不可欠である。本研究ではパイロットスタディとして、星・惑星系
形成領域におけるグリシンをはじめとする有機分子の生成破壊に関わる素反応の活性化エネルギーや分岐比を第
一原理に基づく量子化学計算によって調べた。またこれら素反応を反応速度式に組み込んで反応系の数値モデル
を構築し、星・惑星系形成領域での有機分子生成の数値シミュレーションを行った。

研究成果の概要（英文）：Reaction processes in various environments from molecular clouds to the 
primordial earth have been proposed for the generation of prebiotic molecules. In order to 
quantitatively evaluate what kind of environment and process is most effective, elucidation of 
reaction path and rate is essential. As a pilot study, we perform ab-initio calculations to evaluate
 the activation barrier and branching ratio of reactions relevant to the formation and destruction 
of organic molecules, including glycine. These elementary reactions are incorporated into rate 
equations to construct a numerical model of the reaction system in the star and planetary system 
formation.

研究分野：天文学

キーワード： 量子化学計算　アストロケミストリー

  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
生命の材料物質となる有機物はどのように作られ、原始地球上にどれくらい存在したのだろうか？これにはさま
ざまな説がある。天文学に最も関連深いのは、星間分子として生成された有機分子が彗星に取り込まれ地球にも
たらされたとする星間物質起源説であろう。近年、若い太陽に相当する原始星の周囲でギ酸などさまざまな有機
分子が検出されている。本研究では、生命関連分子の代表ともいえるグリシンの生成過程について２つの代表的
な生成反応を選び、量子化学計算によってそれらの反応のメカニズムと反応の起きる条件を調べた。またさまざ
まな反応を取り込んだ数値シミュレーションで若い星の周りでの有機分子の生成について調べた。



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９、ＣＫ－１９（共通） 
１．研究開始当初の背景 
生命の材料物質となる有機物はどのようなメカニズムで作られ、原始地球上のどこにどれく
らい存在したのだろうか？これにはさまざまな説がある。古くは、還元的な大気への落雷（放
電）と水循環を模したミラーの実験が有名である。地球集積時に降り注ぐ隕石と大気との反
応で有機物が作られるという研究もある。天文学に最も関連深いのは星間物質起源説であろ
う。近年、太陽程度の質量の原始星コアではギ酸やホルムアミドなどさまざまな大型有機分
子輝線が検出されている。ALMA の試験観測ではグリコールアルデヒドも検出された
(Jorgensen et al. 2013)。さらに、星形成前の冷たい(~10K) 分子雲でも大型有機分子輝線
が検出された(Bacmann et al. 2012,Soma et al. 2015)。大型有機分子の昇華温度は 100K 程
度なので、固相には輝線で観測されるよりもずっと多くの有機物が存在するのかも知れない。
実際、太陽系始原物質である隕石や彗星にはアミノ酸やその前駆体など多様な有機物が含ま
れている。これらは星間物質起源の可能性もあるが、ホルムアルデヒドを出発物質として隕
石母天体（小惑星）内で生成されたという説もある。原始地球に至る有機物の起源について
はこのように様々な過程が提案されているが、結局どれが最も効くのか定量的な評価はでき
ていない。その原因としては、初期地球の大気組成など各説の反応の舞台となる環境や前提
条件が定まっていないこと、素反応の反応経路や反応速度の定量的な評価ができていないこ
との２つが挙げられる。本研究では、後者について計算科学的手法で挑む。 
 
２．研究の目的 
生命の材料物質となるアミノ酸の生成については、分子雲から原始地球までさまざまな環境
での反応過程が提案されている。しかし現在までのところ、どの環境、過程が最も効くのか定
量的な評価はできていない。定量化には各反応過程でおこる素反応の反応経路や反応速度の解
明が不可欠である。本研究では、パイロットスタディとして、 
(i) 分子雲でのアミノ酸生成や破壊に関わる素反応の反応経路や活性化エネルギーを量子化学
計算によって解明すること 
(ii) 生成・破壊両方の素過程を反応速度式に組み込んで反応系の数値モデルを構築することで、
アミノ酸が豊富に生成される温度や紫外線強度などの条件を定量的に導くこと 
を当初の目的とした。 
しかし研究を進めるにつれ、(ii)の反応モデルにおいては個々の反応の速度係数だけでなく氷
マントルの層構造内でのラジカルの拡散、蓄積等の効果が、アミノ酸を含む有機分子生成に本
質的に重要であることが分かってきた（研究成果参照）。また、アミノ酸はまだ分子雲で検出さ
れていないが、その生成経路にある大型有機分子（６原子以上の有機分子）は星・惑星系形成
領域で実際に観測され、存在量の定量的な推定が行われるようになった。よって、研究をより
実証的なものにするために、これら大型有機分子も本研究のターゲットに含めることとした。 
 
３．研究の方法 
(i) アミノ酸を含む大型有機分子の生成・破壊において重要な反応について量子力学計算を行い、
活性化エネルギー、生成分岐比の解明する 

(ii) 星・惑星系形成領域での気相・固相の化学反応ネットワークの計算を行い、アミノ酸を含
む大型有機分子の存在度の時間変化、温度など物理環境への依存性を解明する。また反応ネッ
トワークモデルにおいて結果を左右するキーリアクションを選定し、(i)へフィードバックする。 
 
４．研究成果 
 星間分子雲および原始太陽系で起こりうるアミノ酸の生成過程としては、ダスト氷マントル
内でのラジカル反応と、安定分子を出発物質とした Bücherer-Bergs 反応や加水分解などが考え
られる。星間分子雲や原始惑星系円盤の多くの領域は数 10K 以下の低温状態にあることから、
反応が進むかどうかは反応障壁の有無が決定的に重要となる。本研究ではまず前者の代表例と
して、Garrod et al. (2013)で提唱されたグリシン生成の素反応を選び、密度汎関数法を用い
て反応ポテンシャル面を調べた。その結果①反応経路の一部に Garrod(2013)で考慮されていな
かった生成物の分岐があること②反応経路中、最も活性化エネルギーの大きい反応は 7.75 
kJ/mol 以下であり、反応系全体としては低温でも十分反応が進むことがわかった(Sato et 
al.2018)。後者の例としてはアミノアセトニトリルからヒダントインを経てグリシンが形成さ
れる反応経路について調べた。その結果、反応経路上の反応障壁は 100 kJ/mol 以上であること
が分かった。ダスト表面が水氷で覆われていることから、水分子が反応系の近傍にある効果も
考慮したところ活性化エネルギーは低下する傾向が示されたが、100K 程度以下の領域では反応
はほとんど進まないことが分かった。このように大きな反応障壁をもつ反応は、放射性同位元
素による加熱の効く隕石母天体では進行する可能性がある(Kayanuma et al. 2017)。 
 上記の通り、ラジカル反応は多くの場合反応障壁を持たず、低温領域においてアミノ酸を含
む大型有機分子の生成に重要な役割を果たす。このような分子生成経路では、ラジカルを生成
する光解離などでの分岐比が経路全体での分子生成効率を決める可能性が高い。そこで本研究
では次に、メタノールの光解離に注目した。メタノールは６原子以上の分子からなる星間分子
で最も存在量が多い。メタノールの光解離では CH2OH や CH3O など複数の生成物が可能である。
先行研究となる実験では、気相と固相（氷）で分岐比が異なることが指摘されており、その原



因の解明は物理化学の問題としても重要である。我々は時間依存密度汎関数法(TD-DFT)を用い
て励起状態ダイナミクスシミュレーションを行い、メタノールの光解離反応機構を調べた。そ
の結果、気相実験で得られている分岐比を説明するには、第一励起状態が重要であることが示
された。またこの結果をもとに固相での光解離分岐比についても考察を行った（Kayanuma et al. 
2019）。 
 化学反応ネットワークモデルでは上に記した反応も含むさまざまな気相、固相での素反応を反
応速度式に組み込み、これを星・惑星形成領域の物理条件下（温度、密度など）で数値的に説
くことによって有機分子の生成・破壊過程や効率を調べた。計算コードには当初の研究計画通
り、グリシンなど注目する分子の生成破壊に効くキーリアクションの選定を行う機能を実装し
た。しかし、研究を進めるうちに、個々の反応速度係数だけでなく氷マントルの層構造内での
ラジカルの拡散、蓄積等の効果が、アミノ酸を含む氷マントル中での有機分子生成に本質的に
重要であることが分かってきた。従来の反応ネットワークモデルは、氷内の分子は分子種毎に
決められた拡散率で熱拡散し反応すると仮定されていた。しかし実際の氷マントルは層構造を
もち、マントル内部では氷表面層よりも拡散が遅いと考えられる。従来のモデルと層構造を考
慮したモデルを比較すると、大型有機分子の存在度に違いがみられた（Yoneda et al. 2016, Lu 
et al. 2018）。特に氷内部で光解離によって生成されたラジカルがすぐに元の対となるラジカ
ルと再結合せずに拡散できるとすると、星形成前の低温下で蓄積したラジカルが星形成による
加熱で熱拡散して大型有機分子を効率よく生成できることを示した。 
 近年の観測によると、原始星コアではさまざまな大型有機分子が検出される一方、大型有機
分子が少なく代わりに不飽和炭素鎖分子輝線が強いコアもある。本研究では、星形成前の氷マ
ントルの形成から原始星周囲での有機物の昇華まで一貫したモデル計算を用い、星形成前の紫
外線減光、温度などが原始星コアの組成に与える影響も調べた(Aikawa et al. in prep)。 
  本研究は量子科学計算と化学反応ネットワークモデルを用いて星・惑星系形成領域でのアミ
ノ酸を含む大型有機分子の生成破壊過程を理論的に解明することを目的としているが、モデル
計算の結果は観測にも活かすことができる。本研究期間中、相川は光度変動を起こす若い星の
モニター観測プロジェクトに関わっていた。大きな光度変動が起きた場合には、原始惑星系円
盤中の氷が短時間に昇華する。理論モデルによると、昇華した分子が気相反応で壊される時間
スケールは光度変動期間よりも十分長いので、氷マントルに閉じ込められていたさまざまな有
機分子の検出が期待できる。ALMA に ToO (Target of Opportunity)観測を提案したとこと運よ
く観測が実行され、円盤内でのアセトンやギ酸メチルの初検出に成功した(Lee et al. 2019)。 
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