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研究成果の概要（和文）：宇宙環境や地球大気における固体微粒子（ダスト）の生成と進化に関する総合的な理
解を目指し、気相からの凝縮核生成や結晶化過程を理論モデルや分子動力学（MD）計算などの手法を用いて調べ
た。特に宇宙の主要物質である氷について、MD計算から得られた知見や理論モデルを用いて、凝縮と結晶化過程
を定量的に議論し、地球大気に応用し観測と比較することにより中間圏の雲（夜光雲）の生成メカニズムを特定
した。さらに理論モデルや理論的解析と実験との連携を通じて、金属物質やシリケート物質などに対して気相か
らの核生成問題を考える際に有効な理論モデルを整備した。

研究成果の概要（英文）：For a comprehensive understanding of the formation and evolution of solid 
dust particles in astrophysical environments and the Earth's atmosphere, we investigated 
condensation nucleation and crystallization processes from the gas phase using theoretical models 
and molecular dynamics (MD) simulations. In particular, we quantitatively discussed the condensation
 and crystallization processes of ice, a major cosmic material, using findings from the MD 
simulations and theoretical models, and identified the formation mechanism of mesospheric clouds by 
applying the results to the earth's atmosphere. Furthermore, by comparing the theoretical models 
with experiments, we have investigated several nucleation problems of metallic and silicate 
materials from the gas phase. The model developed in this study is applicable to the formation and 
crystallization processes of dusts in various environments.

研究分野：宇宙物質科学

キーワード： 核生成　氷　固体微粒子　雲　アモルファス　宇宙ダスト　夜光雲
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研究成果の学術的意義や社会的意義
蒸気から液滴や結晶が生まれる際の凝縮核生成過程は、雲の発生や宇宙の固体粒子の生成や進化を考える際の重
要なプロセスであるが、最初にできる凝縮核がナノサイズ以下と小さく、その生成率を精度よく予言する一般的
な理論はまだ存在していない。本研究では凝縮核生成や結晶化過程を理論モデルや原子・分子レベルで詳細を知
ることができる分子動力学（MD）計算の結果に基づき、凝縮と結晶化過程を定量的に議論できる理論モデルを構
築した。特に気候変動にも関係する中間圏の雲に適用し形成メカニズムを特定する重要な結果が得られた。凝縮
核生成という基本的な問題に寄与する本研究の手法は他の天体や宇宙環境にも適用することが可能である。

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に
ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属します。



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９（共通） 
 
 
１．研究開始当初の背景 
 

相変化時に起きる核生成過程は宇宙の固体微粒子（ダスト）の生成・進化のみならず、気

象分野におけるエアロゾルの生成プロセスや雲の生成プロセス等、さまざまな自然科学分

野において幅広い応用性を持つ。しかし、相変化の初期に起きる核生成過程や生成粒子の振

る舞いは分子レベルの情報が少なく観測も困難であるため理解が限られている。従来の核

生成過程の研究では、均質核生成の巨視的記述を与える古典的核生理論が広く用いられて

きた。しかし、古典的核生成理論には重大な問題がある。それは理論から得られる核生成率

は実験や分子計算による数値実験と何桁も（物質によっては十桁以上）一致しないという点

にある。古典的核生成理論から得られる核生成率が実際と異なる原因は、臨界核の表面エネ

ルギーと付着確率の不定性が挙げられる。一方、始めに凝縮が起こる際の臨界核のサイズは

ナノスケール以下（数 10分子程度）であり、そのような微小クラスターは分子ともバルク

とも異なる特性を持ち、その構造や生成のための自由エネルギーや付着確率の評価は重要

である。 
 
２．研究の目的 
 

本研究は宇宙環境や地球大気における固体微粒子（ダスト）の生成と進化に関する総合

的な理解を目指し、気相からの凝縮核生成や結晶化過程を理論モデルや分子動力学（MD）

計算などの手法を用いて調べた。原子・分子レベルで物質を観察できるMD計算は、新しい

情報を得ることが可能となる強力なツールであり、気相からの核生成のMD計算を行うこと

により、核生成率や付着確率を決定する。また気相から固相への相変化の際に過冷却液滴

やアモルファス相を経る非平衡凝縮過程をMD計算から得られた知見や理論モデルを用いて

明らかにする。さらにMD計算と理論的解析および実験や観測との連携を通じて、気相から

の核生成問題を考える際に有効な理論モデルを整備し再構築する。 
 
 
３．研究の方法 

核生成の理論的モデルや分子動力学（MD)計算を用いていくつかの宇宙の主要物質の核

生成過程を調べる。本研究では並列計算用の汎用コードであるLAMMPSを用いて宇宙の主要

な固体物質である金属の核生成過程を再現する。これまで代表者らが行ってきたMD計算と

理論の比較検討を発展させて、宇宙で使える凝縮・結晶化過程を記述できる理論モデルを

構築する。また気相からの核生成および結晶化のMD計算結果を反映させ、高精度の核生成

理論モデルや凝縮・結晶化過程を扱うことができる理論モデルを構築する。また構築した

理論モデルと観測や実験との連携を行う。宇宙模擬ダストの凝縮や結晶化実験が精力的に

行われており、近年のTiCやSiOを用いた宇宙模擬ダストの凝縮や結晶化の実験結果と理論

モデルを比較検討し、分子クラスターの表面張力や付着確率などの物性値を推定する。ま

た核生成モデルを用いた非平衡凝縮計算を行い、地球大気の雲の生成に応用し、雲の成因

について議論する。 

 
４．研究成果 
 
 主な研究成果を以下にまとめる。 



(1) 

アモルファス相からの結晶化問題に関連し、過冷却水滴の結晶化過程を調べた。過冷却

水滴内における結晶化核生成と結晶成長を同時に解き、結晶化の振る舞いについて調べ結

晶化温度や粒子内の結晶核の個数等について定量的に求め、これまで過冷却水滴について

調べられた多数の結晶化実験データと比較した。過冷却水滴の結晶化過程については、 

これまで幅広い冷却速度での、さまざまなサイズの過冷却水滴に対する結晶化実験があ

り、マイクロメートルサイズの液滴は、冷却速度や実験方法に関係なく、およそ235 Kで

結晶化することが知られている。一方、小さなナノメートルサイズの液滴の結晶化温度

は、低くなることや、非常に高い冷却速度（106-107 Ks-1）では、液体の水滴は結晶化する

のではなく、非晶質化（ガラス化）することが示されている。このように、過冷却水滴の

結晶化温度は水滴のサイズや冷却速度に依るが、その依存性は未だ明らかになっていなか

った。我々は過冷却水滴内における結晶化核生成と結晶成長を同時に解き、 結晶化温度

や粒子内の結晶核の個数等について予測できる理論モデルを構築した。結晶化温度はサイ

ズと冷却速度に依存し、粒子サイズが1μmから1000μmの場合、結晶化温度が-(30-40)℃

になること、また冷却速度が104Ks-1以上になると急激に結晶化温度が下がることなどが示

された(図１参照)。粒子サイズが小さくなると結晶化温度は下がり、例えば10nm程度の場

合には-(40-60)℃になる。本結果は従来の多くの過冷却水滴の結晶化温度の実験結果を統

一的に良く説明し、アモルファス化（ガラス化）する臨界冷却速度も予言できる。本結果

は国際誌に掲載された(Tanaka and Kimura, 2019)。本研究で構築したモデルは宇宙ダス

トに普遍的に存在するアモルファス相の起源やさまざまな宇宙環境での結晶化に適用可能

である。 

 

(2)  

これまで我々が行ってきた気相からの凝縮過程の分子動力学（MD）計算および凝縮・結

 

 

図１. 過冷却水滴からの結晶化過程を解析するモデルによって得られた各冷却速度に
おける結晶化温度（点線）と実験値（記号）（Tanaka and Kimura, Physical Chemistry 
Chemical Physics, 2019）。  
 



晶化の理論モデルを、地球大気の中間圏で観測されている夜光雲の形成過程に応用し、そ

の成因を調べた。夜光雲は氷粒子から成るが、その起源については、均質核生成および微

隕石からの不均質核生成の2通りが提案されている。本研究では中間圏で取りうる大気条

件内の温度（圧力）、冷却速度をパラメータとして、核生成の凝縮計算を行った. 均質核

生成の計算を行う際、実験や分子動力学計算で得られる核生成率をよく再現する高精度の

半現象論モデルを用いた。その結果、従来の研究では均質核生成が起きる場合、凝縮温度

は100K以上でおきると考えられていたが、新しいモデルを用いた場合、凝縮温度が60K-

90K付近と非常に低い温度になった。実際に夜光雲として観測される温度は常に100K以上

であるため、本結果は中間圏で均質核生成は効率的に起きていないことを示唆する。 一

方、中間圏には微隕石の摩擦熱による蒸発・破壊で生成されたダスト粒子が存在してお

り、不均質核生成の核となりうる。そこで理論的な見積もりにより不均質核生成が卓越す

る条件を求め、微隕石の観測値と比較した。 その結果、観測されているわずかなダスト

量でも、不均質核生成が効果的に起こることが示された。また氷粒子が生成する際、氷は

非晶質ではなく結晶状態で直接形成される可能性が高いことを示した。本結果は国際雑誌

に掲載され(Tanaka et al. 2022)、また東北大学・北海道大学の共同プレスリリースとし

ても掲載され、インタビュー内容がNHKニュースにも取り上げられた。 
 

(3) 

宇宙の重要物質のひとつである鉄がどのように星の周りで凝縮するかを明らかにするた

め、気相の鉄からの凝縮過程の分子動力学（MD）計算を行った。鉄のMD計算は過去に１例

あるが、1000原子程度を用いた少数系の計算しか行われておらず、理論との詳細な比較は

されていなかった。本研究では1万以上の鉄原子を用いたMD計算を行い、気相からの均質

凝縮核生成過程を再現した。MD計算の汎用コード（LAMMPS）を用い、鉄の相互作用ポテン

シャルは EAM（embedded atom method） を使用し計算を行った。従来よりも多い粒子数

を用いて計算を行うことにより、数桁低い核生成率で進行する現象を再現し、核生成率や

分子クラスターのサイズ分布などを求めることができた。理論との比較検討を行った結

果、今回計算した条件では、得られた核生成率は理論による見積りよりも数桁程度小さく

なることが分かった。この結果は凝縮する際のダイマー生成が困難であることを示してい

る。本結果は宇宙ダスト生成の模擬実験結果を考察する上でも重要である。 

 

(4) 

実験装置を観測ロケットに搭載して、ガス中の対流の影響が無視できる微小重力下で宇

宙ダストの核生成実験が行われた（PI:木村勇気教授(研究協力者)）。この観測ロケット

により、シリケート粒子と炭素質粒子の２つの実験が行われており、この実験結果と理論

モデとルの比較検討を行った。ガス中の温度や濃度の分布が時間変化して微粒子が形成さ

れる様子を、光学的な方法によりリアルタイムで観察することにより、核生成時の温度や

圧力が測定されており、この実験結果を理論モデルと比較検討した結果、表面張力と付着

確率を定量的に導出することができた(Kimura et al. 2022, 2023)。その結果、付着確率

は非常に小さく、ダスト生成の効率が低いこと等が示された。実験では隕石中のプレソー

ラー粒子に見られる、中心に炭化チタンのナノ結晶を持った炭素質の粒子の生成を再現で

きており、その生成過程についての推定を行った。これらの研究成果は東北大学・北海道

大学・JAXAにおいてプレスリリースとして掲載された。 



 

その他、ダストサイズを考慮した褐色矮星の赤外観測のダストサイズ依存性について調

べた内容が国際雑誌に掲載された（Sorahana et al. 2021）。また原始惑星系円盤内の木

星の摂動により影響を受ける氷微惑星の加熱現象等について調べた論文が国際雑誌に掲載

された（Nagasawa et al.2019）。 
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