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１． 本課題の研究の背景、目的、関係するプロジェク

トとの関係 

本研究の目的は、遺伝的アルゴリズムによる結晶

構造予測法の開発を行い、今回はスーパーアース

深部における珪酸塩鉱物と水素の混合物に適用

しその存在形態について新たな知見を得ること

である。 

情報科学において遺伝的アルゴリズムという

計算手法がある[1]。生物の世界では同じ種に属

する個体同士でも違った形質を有しており、取り

巻く自然環境によってそれらの形質に優劣が生

まれ，環境に適応した個体のみが子孫を残すこと

ができ、その累積的変化によって種の進化がもた

らされる。このような生物の進化をモデル化して

最適解を探索する手法のひとつとして遺伝的ア

ルゴリズムが 1975 年に Holland によって提案

され、その後様々な研究者によって改良・応用が

行われてきた。我々は、このような遺伝的アルゴ

リズムを用いた結晶構造予測法を開発し高温超

伝導体の研究などに適用して大きな成果を挙げ

てきた[2, 3]。 

 いっぽう、地球内部には層状の構造が存在する

ことがしられている[4]。表面から順に、地殻、

上部マントル（かんらん石、Mg2SiO4）、遷移層

（変形スピネル、スピネル：Mg2SiO4）と下部マ

ントル(ブリッジマナイト、MgSiO3)、外核（液体

鉄合金,Fe）、そして地球最深部には内核（固体

鉄合金,Fe）が存在する。括弧内に各層の主要構

成物質を記した。このような不連続な面をもつ層

状構造は、おもに二つの原因で形成されたと考え

られる。ひとつは、密度が低い珪酸塩成分が浮き、

密度が高い鉄成分が地球深部に沈むことによる

マントルと核への分化が起きたこと。もうひとつ

が、構成物質が高圧下でより小さい体積の結晶構

造に変化しようとする圧力誘起構造相転移が起

こったことである。上部マントルのかんらん石

（Mg2SiO4）は、遷移層との境界で変形スピネル

型結晶構造を経てスピネル型結晶構造に相転移

する。スピネル型 Mg2SiO4は下部マントル境界で

ペロブスカイト型の MgSiO3(ブリッジマナイト)

と岩塩型の MgO に分解する。さらに、2004 年に

なると地球の核マントル境界付近の圧力条件(約

125GPa)でブリッジマナイトが、層状構造を持つ

ポストペロブスカイトに構造相転移することが

発見された[5-8]。そして最後に外核から内核へ

の転移は、液体鉄の圧力誘起結晶化である。 

さらに、太陽系外の惑星（系外惑星）として

1995 年にペガスス座 51 番星を周回する惑星が

発見されて以来、観測技術の発展に伴い、数多く

の系外惑星が発見された。その結果、スーパーア

ースと呼ばれる地球の約１〜２０倍の質量と地

球と同程度の密度を持つ系外惑星が多く存在す

ることが明らかになり、惑星形成論や地球外生命

論の観点から地球の類似惑星として注目を集め

ている。スーパーアースは密度が地球と同程度で

あるので地球類似の化学組成や内部構造を持つ

と予測される。ただし、深部の圧力と温度は地球

より遥かに高くなり、ポストペロブスカイト相は

さらに新しい結晶構造に転移すると考えられて

いる[4]。 

ところで、人類が生きる地表は低温真空の宇宙

空間と高温高圧の地球深部のあいだにある薄い

層に過ぎない。地表に海と陸が共存し生命が誕生

しうる適度な地表水の量は，膨大な地球深部鉱物
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に含まれる水（水素）との微妙なバランスにより

保たれていると考えられるが，水の全地球的輸送

現象を理解するために必要な地球深部での水の

輸送・存在形態を私たちは未だ良く知らない

[9-13]。プルームテクトニクスの描像によれば，

地表の水は鉱物と結合して地球深部へと運ばれ

ると考えられる。その結合形態としては，水素を

含んだ特有の結晶構造をとる場合（含水鉱物），

無水鉱物に欠陥として水素が含まれる場合，珪酸

塩融体に溶解している場合（含水珪酸塩融体）な

どがある。どの場合にも，水（水素）を含むこと

によって鉱物そのものの粘性など流体運動にか

かわる物性値が大きく変わると考えられている。

すなわち，鉱物中の水の存在形態および水が鉱物

の物性に与える影響を第一原理計算により明ら

かにすることは私たちにとって重要課題である

といえる。最近，土屋旬氏は高圧実験と連携し含

水鉱物であるパイライト型 FeOOH が核－マント

ル境界まで安定に存在する可能性を示している

[14, 15]。 

本研究の目的は、遺伝的アルゴリズムによる結

晶構造予測法の開発を行い、今回はスーパーアー

ス深部における珪酸塩鉱物と水素の混合物に適

用しその存在形態について新たな知見を得るこ

とである。関連する文科省のプロジェクトとして

は、ポスト「京」萌芽的課題「基礎科学の挑戦」

[16]、科研費新学術研究「コア－マントル共進化」

[17]がある。関連する Hokusaiの課題として課題

番号 G17036, G17027, Q17246 がある。 

２． 具体的な利用内容、計算方法 

遺伝的アルゴリズムを用いた結晶構造予測プロ

グラムをスパコン用に調整して動作確認を行っ

た。それを適用して、巨大地球型惑星内部に相当

する 400万気圧と 500万気圧の圧力領域でケイ酸

塩が水素化するかを第一原理的に検証した。各世

代に 20 個の結晶構造をサンプル個体として使用

し、遺伝的操作を繰り返すことによって最安定構

造を探索した。ひとつの個体につき 32 コアを使

用して構造最適化を実行した。 

３． 結果 

Mg2SiO4H、Mg2SiO4H2、Mg2SiO4H3、Mg2SiO4H4 につい

て構造探索を実行し、現在のところ Mg2SiO4H と

Mg2SiO4H2は候補となる構造がいくつか得られた。 

４． 今後の計画・展望 

上記４つの化合物の安定構造を引き続き探索し、

これらの化合物間で形成エンタルピーを比較する

ことで、Mg2SiO4が水素化するかを明らかにする。 
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