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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 

1.1 宇宙生物学 

２０世紀科学の主役は「物質の根源はなにか、物質の性質

はどう決まるのか」を追究する「物理学」と「化学」であった。

これらに基づき半導体工業や化学工業が目覚しく発展した。

では、２１世紀科学の主役は何であろうか。多くの人が「生

物学」と答えるであろう。私は、単なる生物学ではなくて「宇

宙生物学」こそが、２１世紀の学問であると考える。２０世

紀における科学技術の発展の結果、人類はいま始めて

「我々の生命」を宇宙に数ある生命の一つとして科学的に

研究する段階に達した。宇宙生物学は「宇宙の生命は

我々だけか？」「他に地球に似た惑星は存在するか？」と

いう根本問題を追究する。 

この十数年間の多数の太陽系外惑星の発見により、地

球は唯一無二のものではなく宇宙に膨大な数ある惑星の

一つであると捉えて研究する「地球惑星科学」が新たな展

開を見せている。地球惑星科学によれば、ガス星雲である

原始太陽系から 46 億年前に地球などの惑星が急速に形

成され、40 億年前には地球表面が徐々に冷えてプレート

テクトニクスが始まり、38 億年前ころに有機物から最初の

生命への進化が生じた、と考えられる。しかし、原始太陽

系からの原始地球の誕生、その地球での生命の誕生、地

球と生命の相互作用、地球中心核の形成など、地球や惑

星の進化には未知な部分がまだまだ多い。地球惑星科学

は、天文学や宇宙物理学はもちろん、物性物理学・化学・

生物学・電子工学などのナノから宇宙までの知識を総動員

して地球や惑星の形成・現状・未来を総合的に理解しよう

とする学際領域として急速に発展しつつある。したがって

宇宙生物学は、物理と化学の研究所として発足し生物学

の研究所へと発展しつつある日本で唯一の自然科学の総

合研究所である理化学研究所で行うにもっとも相応しい学

問であろう。 

 

 

図１ 居住可能領域(Habitable Zone) 

 

地球外生命を論ずるうえで基本となるのが居住可能領域

という概念である。惑星の恒星からの距離により生命が存

在できる領域が限定されるのである。図１に居住可能領域

が青い帯で示されている。 さらに、同じ距離にあっても惑

星を構成する物質によって生命存在の可能性が変わる。

惑星の構成物質は観測された惑星の半径から推定するこ

とができる(図２)。 

 

 

図２ 惑星の質量と半径、構成要素の関係 

 

図３に例として 2009 年に Charbonneau らが Nature に報

告した GJ 1214b という地球に似た大型惑星内部の予想図

を示す[1,2]。Fe, Ni, Ar, MgO, H2, H2O, NH3, CH4 などの元

Habitable Zone

Astrobiology (from Wikipedia) 

Astrobiology (from Wikipedia) 

http://ja.wikipedia.org/wiki/%E5%AE%87%E5%AE%99%E7%94%9F%E7%89%A9%E5%AD%A6
http://ja.wikipedia.org/wiki/%E5%AE%87%E5%AE%99%E7%94%9F%E7%89%A9%E5%AD%A6
http://ja.wikipedia.org/wiki/%E5%A4%AA%E9%99%BD%E7%B3%BB%E5%A4%96%E6%83%91%E6%98%9F
http://ja.wikipedia.org/wiki/%E5%9C%B0%E7%90%83%E6%83%91%E6%98%9F%E7%A7%91%E5%AD%A6


 
1.2 関連プロジェクト （科研費・新学術領域） 

 

本研究課題に関連したプロジェクトとして、とくに地球内

部の研究に重点をおいた文部科学省科学研究費新学術

領域「高温高圧中性子実験で拓く地球の物質科学」がある 

(http://www.iitaka.org/~neutron/theory.html)。 

このプロジェクトでは『宇宙の塵が集まってできた地球が

どう進化して生命が溢れる現在の水惑星が生まれたか、

そして将来どうなるか』、という地球と生命の起源と未来に

関わる宇宙生物学の重要問題に原子レベルから新たな光

を当てることを目指す。水素は宇宙最多の元素であるが、

地球は小型の惑星なので重力が弱くその形成過程で大気

中の水素分子は宇宙へ拡散し、現在では水素は水(H2O)

や含水鉱物（OH基）などの化合物あるいは鉱物やマグマ

中の不純物として存在する。この水素は地表から地球最

深部の高温高圧領域までのマグマ・鉱物の構造や物性に

劇的な影響を与え、原始地球形成・地球深部ダイナミクス・

火山噴火ダイナミクスなどに大きく関わる重要元素である。

しかし、SPring-8 などでのＸ線測定では水素を直接観測す

ることが困難であった（図５）。そこで平成 20 年採択の科研

費新学術領域研究「高温高圧中性子実験で拓く地球の物

質科学」 (領域代表：八木健彦)では、次世代大強度パル

ス中性子源を用いた高温高圧実験装置を茨城県東海村

J-PARCに2011年完成を目指して建設し、地殻から下部マ

ントル最上部相当の高温高圧下におけるマグマ、鉱物中

の水素（水）の重要な役割を解明しようとしている（図６）。

また、そのための多結晶ナノダイヤモンド製ＤＡＣも開発中

である。本研究課題では、最先端の量子シミュレーションを

用いてこれらの実験の指針を示し、また測定された現象の

原子レベルからの包括的理論的理解を実現することを目

的とする。そして、その第一歩として既にあるSPring-8など

でのＸ線測定結果などを基に高圧力下における結晶構造

予測の計算を行う（図７、図８）。 

素や分子が含まれると考えられる。これらの惑星の研究方

法は、観測・探索による天文研究、ダイヤモンドアンビルセ

ルやレーザー加熱を使った実験研究、そして第一原理計

算に基づく理論研究からなる（図４）。本研究課題では、こ

れらの元素や分子およびそれらの複合物であるガスハイド

レートなどの高圧力下での構造と物性を第一原理計算に

基づく理論研究により明らかにすることにより、天文研究

者や実験研究者と協力して惑星形成史や惑星の特徴に関

する知見を得ることを目的とする。 

 

図３ 水惑星 GJ 1214b [1,2] 

 

 

 

 地球や惑星の研究方法  

 

図４ 地球や惑星の研究方法 

 

 

観測・探索: 

 望遠鏡、分光、地震波 

探査船 

実験： 理論: 
 高温高圧  シミュレーション 

http://www.iitaka.org/%7Eneutron/theory.html
http://www.iitaka.org/AstroBiology.html
http://www.iitaka.org/%7Eneutron/theory.html
http://www.iitaka.org/%7Eneutron/theory.html
http://ja.wikipedia.org/wiki/%E3%83%9E%E3%83%B3%E3%83%88%E3%83%AB
http://ja.wikipedia.org/wiki/%E3%83%9E%E3%83%B3%E3%83%88%E3%83%AB
http://ja.wikipedia.org/wiki/%E3%83%9E%E3%82%B0%E3%83%9E
http://ja.wikipedia.org/wiki/%E9%89%B1%E7%89%A9
http://ja.wikipedia.org/wiki/%E6%B0%B4%E7%B4%A0
http://ja.wikipedia.org/wiki/%E6%B0%B4
http://ja.wikipedia.org/wiki/SPring-8
http://ja.wikipedia.org/wiki/X%E7%B7%9A


 

  

図５ 地球惑星内部の研究方法 （現在） 図８ 計算の精度と系の大きさのトレードオフ 

  

1.3 結晶構造予測 

 

物質は与えられた温度と圧力のもとでその自由エネルギ

ーを最小にするような構造をとる。たとえば、１気圧のもと

で水を冷やすと０℃で氷になり熱すると１００℃で水蒸気な

る。そして構造の変化は物質の物理的化学的性質を大きく

変化させる。温度を制御する実験は古くから行われてきた

が、近年の高圧実験技術の進歩により圧力を制御する実

験も広く行われるようになってきた。 

たとえば、雪の結晶からも分るように氷は常圧で六方晶

であるが、室温のもとで水を数GPaまで加圧すると氷VII相

という立方晶の氷ができる（図９）。このような高圧相の氷

は常温常圧に戻すとまた元の水に戻ってしまうが、物質に

よっては高圧相の構造をそのまま準安定構造として常温

常圧に回収して利用することができる。 

図６ 地球惑星内部の研究方法 （近い将来） 

 

 

 図７：高温高圧中性子実験で拓く地球の物質科学 

http://www.iitaka.org/~neutron/ 図９ H2O 氷の相図 

 

その典型が地球内部の高温高圧で生成されるダイヤ

モンドである。ダイヤモンドは黒鉛（グラファイト）、フラー

http://www.iitaka.org/%7Eneutron/theory.html
http://ja.wikipedia.org/wiki/%E6%B0%B7
http://ja.wikipedia.org/wiki/%E3%83%80%E3%82%A4%E3%83%A4%E3%83%A2%E3%83%B3%E3%83%89
http://ja.wikipedia.org/wiki/%E3%83%80%E3%82%A4%E3%83%A4%E3%83%A2%E3%83%B3%E3%83%89
http://ja.wikipedia.org/wiki/%E3%82%B0%E3%83%A9%E3%83%95%E3%82%A1%E3%82%A4%E3%83%88
http://ja.wikipedia.org/wiki/%E3%83%95%E3%83%A9%E3%83%BC%E3%83%AC%E3%83%B3


 
ｇレン(C60)、カーボンナノチューブ(CNT)、カーボンクラス

レート（C60 ポリマー）[3]などと共に炭素の同素体である。

常温常圧ではダイヤモンドは準安定状態であるが、エネ

ルギー障壁が非常に大きいため最安定状態であるグラ

ファイトには転移しない（図１０）。 

高圧物理学の創始者であるハーバード大学[4]のブリ

ッジマン教授[5]は、sp2型共有結合を持つ黒鉛を圧縮し

てsp3型共有結合を持つダイヤモンドに転換することを夢

見て生涯実験を続けた。ブリッジマン教授の没後 40 年

余、愛媛大学の入舩徹男教授は黒鉛からの多結晶ナノ

ダイヤモンド（NPD）生成に成功した[6]。NPDは超高圧

中性子散乱実験用ダイヤモンドアンビルセルの材料とし

て注目されており、鳥取大学の星健夫准教授は、自ら開

発した大規模電子状態計算プログラムELS S[7]を用い

てNPDの破壊特性の研究を行っている[8]。 

E

 
図１０ 炭素の同素体 (a) 黒鉛 と (b) ダイヤモンド 

http://ja.wikipedia.org/ 

 

いっぽう, 山中昭司教授らは 2006 年に 3 次元C60 ポリ

マーの合成に成功した[9]。C60 分子は、常温常圧ではフ

ァンデルワールス力により凝集したfcc構造の分子結晶

を形成し、超高圧力をかけると潰れて多結晶ダイヤモン

ドやダイヤモンド状物質あるいは黒鉛状物質に変換す

る。しかし、山中らは適度な圧力と温度下でC60 分子内

の結合の一部を  sp2型共有結合からsp3型共有結合へ

転換させてC60 分子間にも共有結合を形成することによ

り 3 次元C60ポリマーネットワークを合成したのである。た

だちに Yangらは、3 次元C60ポリマーおよびBaをドープし

た 3 次元C60 ポリマーの最適構造および電子状態を計算

し、その特異なフェルミ面について議論した[10,11]。その

後いくつかの多形について最適構造、電子状態、基準

振動などが理論的に研究されたが[12-14]、実験で観測

されたデータは十分に理解されているとは未だ言いがた

く今後の研究が待たれる。 

C60 ポリマーの場合には実験により結晶構造に関す

る情報がある程度得られるが、太陽系外惑星内部の物

質の場合はその結晶構造を観測することは甚だ困難で

ある。それならば温度と圧力の二つの情報だけを使って

第一原理から惑星内部の物質の結晶構造を予測でき

れば良い。原子の位置や結晶の形を変数として結晶の

エネルギーを最小にする結晶構造を求めるのである。そ

のために多変数関数の大域的最適化問題を遺伝アル

ゴリズムなどの計算手法を用いて解くことになる。これは

非常に計算量の大きな計算であるが、近年の計算機の

急速な発展によりそのような第一原理結晶構造予測が

可能になりつつある。実際、私たちも水素化スズの未知

の高圧相の結晶構造を予測しその超伝導転移温度を

計算することに成功している[15]。 

いったん結晶構造が決定されると、それをもとに結晶

の各種物性を計算し、実験や観測結果と比較して議論

することができるようになる。その一例が、超高圧固体

アルゴンの弾性定数の第一原理計算とブリルアン散乱

による音速測定である[16,17]。図１１に計算結果と測定

結果の比較を示す。この研究により弾性定数の第一原

理計算により超高圧固体アルゴン中の音波の伝播速度

が正確に予測できることが明らかになった。 

 

 

図１１ 固体アルゴンの結晶構造と音波の伝播速度 [16] 

 

弾性定数の第一原理計算が活躍したのが、2004 年

に東京工業大学のグループによってMgSiO3ポストペロ

ブスカイトが発見されたときである[18]。この発見は、兵

庫県に建設された最先端放射光施設 SPring-8（図１２） 

お よ び レ ー ザ ー 加 熱 ダ イ ヤ モ ン ド ア ン ビ ル セ ル 

(LHDAC) を活用した、地球最深部の温度圧力を実験室

内に再現し超高温高圧下でX線結晶構造解析を行う技

術の活用によってなされた。筆者らは第一原理電子状

態計算を使って「MgSiO3 ペロブスカイト」と「MgSiO3 ポス

http://ja.wikipedia.org/wiki/%E3%83%95%E3%83%A9%E3%83%BC%E3%83%AC%E3%83%B3
http://ja.wikipedia.org/wiki/%E3%82%AB%E3%83%BC%E3%83%9C%E3%83%B3%E3%83%8A%E3%83%8E%E3%83%81%E3%83%A5%E3%83%BC%E3%83%96
http://www.rikenresearch.riken.jp/research/310
http://www.rikenresearch.riken.jp/research/310
http://www.rikenresearch.riken.jp/research/310
http://ja.wikipedia.org/wiki/%E5%90%8C%E7%B4%A0%E4%BD%93
http://www.iitaka.org/harvard_mou.html
http://ja.wikipedia.org/wiki/%E3%83%91%E3%83%BC%E3%82%B7%E3%83%BC%E3%83%BB%E3%83%96%E3%83%AA%E3%83%83%E3%82%B8%E3%83%9E%E3%83%B3
http://ja.wikipedia.org/wiki/%E3%83%91%E3%83%BC%E3%82%B7%E3%83%BC%E3%83%BB%E3%83%96%E3%83%AA%E3%83%83%E3%82%B8%E3%83%9E%E3%83%B3
http://ja.wikipedia.org/wiki/Sp2%E6%B7%B7%E6%88%90
http://ja.wikipedia.org/wiki/Sp2%E6%B7%B7%E6%88%90
http://ja.wikipedia.org/wiki/Sp2%E6%B7%B7%E6%88%90
http://ja.wikipedia.org/wiki/Sp2%E6%B7%B7%E6%88%90
http://www.sakura.cc.tsukuba.ac.jp/%7Ehphhirai/contents/high_pressure.html
http://ja.wikipedia.org/
http://www.rikenresearch.riken.jp/research/310
http://ja.wikipedia.org/wiki/%E9%81%BA%E4%BC%9D%E3%82%A2%E3%83%AB%E3%82%B4%E3%83%AA%E3%82%BA%E3%83%A0
http://ja.wikipedia.org/wiki/%E9%81%BA%E4%BC%9D%E3%82%A2%E3%83%AB%E3%82%B4%E3%83%AA%E3%82%BA%E3%83%A0
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http://ja.wikipedia.org/wiki/SPring-8


 
 トペロブスカイト」（図１３）の弾性テンソルを計算し、その

結果「MgSiO3 ポストペロブスカイト」の存在によりD”層

（図１４）における地震波伝播速度の不連続性・異方性

など種々の観測結果を矛盾無く説明できることを明らか

にした[19]。また、MgSiO3 ポストペロブスカイトは常温常

圧に回収できないが、MgSiO3 と同様にポストペロブスカ

イト構造をもつCaIrO3 の高圧相は常温常圧に回収でき、

その新奇な物性が詳細に研究できるようになった[20]。 

1.4 GPGPU 

1.4.1 GPU とは 

このような結晶構造予測の計算は、いろいろな結晶構造

パラメータに対して第一原理計算によるエネルギー計算を

行う必要があり、膨大な計算を高速に実行する必要がある。

この要請に答えるために我々は、GPUなどの演算加速装

置（アクセラレータ）[21]と並列計算機を組み合わせて第一

原理計算を高速処理する方法を提唱した[22]。GPUとは本

来パソコンの画像処理用計算装置であるが、近年の驚異

的なゲーム機の発達の結果、科学計算に応用してもCPU

を凌駕する計算速度を持つようになった（図１５）。GPUは

特に行列計算やフーリエ変換が得意なので、第一原理計

算のような量子シミュレーションの高速化に最適である

[22-25]。 

 

 

 

図１２ SPring-8（理研播磨研究所） 

http://www.harima.riken.go.jp/jpn/synchrotron/institution.

html 

 

図１５ GPU と CPU の計算能力 

http://developer.download.nvidia.com/compute/cuda/2_1/

toolkit/docs/NVIDIA_CUDA_Programming_Guide_2.1.pdf 

 

1.4.2 理 研 ハ ー バ ー ド 連 携 シ ン ポ ジ ウ ム

(HaRiken09) 

 

 

図１３ MgSiO3 の結晶構造および地震波速度の異方性の

計算値：(a) ペロブスカイト (b) ポストペロブスカイト。 [19] 

http://www.iitaka.org/ppj.html 

2009 年 8 月 28 日、29 日に大河内記念ホールにて「理

研ハーバード大学連携シンポジウム：脳科学、量子科

学、天文学、流体力学等への GPU 計算の応用」を開催

した（図１６）。 

 

図１４ 地球の内部 

http://www.edu.pe.ca/southernkings/compositionch.htm 

開催の経緯は簡単に述べよう。2008 年 3 月にハーバ

ード大学において、次世代の高性能演算装置の候補で

ある GPU による超並列科学計算に関するハーバード

大・理研 連携シンポジウム(HaRiken08)が開催され幾

つかの連携研究が芽生えた。今回は開催地を理研和光

http://www.harima.riken.go.jp/jpn/synchrotron/institution.html
http://www.harima.riken.go.jp/jpn/synchrotron/institution.html
http://www.iitaka.org/ppj.html
http://www.edu.pe.ca/southernkings/compositionch.htm
http://ja.wikipedia.org/wiki/Graphics_Processing_Unit
http://developer.download.nvidia.com/compute/cuda/2_1/toolkit/docs/NVIDIA_CUDA_Programming_Guide_2.1.pdf
http://developer.download.nvidia.com/compute/cuda/2_1/toolkit/docs/NVIDIA_CUDA_Programming_Guide_2.1.pdf


 
キャンパスとして第二回シンポジウムを開き、前回ハ

ーバード大を訪問しなかった研究者も巻き込み、この

流れをさらに促進しようとするものである。 

当日は、理研の基幹研究所、脳科学総合研究センタ

ー、次世代計算科学研究開発プログラムをはじめ、理

研外の大学、企業、研究所等から、総計７０名を越え

る参加者があった。詳細については、シンポジウムの

ホームページ(http://www.iitaka.org/hariken09.html)

をご覧いただきたい。 
 

 

図１７ J-PARC、物質・生命科学実験施設（高エネルギー

加速器研究機構、日本原子力研究開発機構） 

http://www.j-parc.jp/ 

 

 図 16 シンポジウムにおける講演 
 図１８ メタンハイドレート III 相における水素結合

対称化 1.5 本研究の目的・目標 

http://www.iitaka.org/mh.html このような高圧合成法を利用した材料開発はいま急速に

発展しつつある。どのような圧力でどのような結晶構造が

安定になるのかを予測できれば、黒鉛をダイヤに変えるよ

うな材料開発[6]が飛躍的に加速されることが期待される。

そこで本研究では、SPring-8 におけるX線回折 実験、

J-PARC（図１７）における中性子回折実験と第一原理電子

状態計算の統合研究による高圧下における結晶構造予測

研究を目指す。  その中でも、本申請では特にエネルギー

関連、地球環境関連物質として注目されている、氷、メタン

ハイドレート（図１８）、水素ハイドレート、CO2 ハイドレートな

どの氷系物質およびグラファイト、ダイヤモンド、ナノダイヤ

モンド、フラーレン（C60）、カーボンクラスレート（C60 ポリマ

ー）などの炭素系物質の物性解明に重点を置く。 

 

2 具体的な利用内容、計算方法、結果 

2.1 氷 Ih 相の秩序相 

1972 年以来の常識をくつがえして、氷 XI 相は純粋な氷 Ih

相の低温秩序相ではなく、氷 Iｈ相の真の秩序相は未解明

であることを第一原理電子状態計算に基づいたモデルに

より示した。 

水分子は、太陽系内外の各種惑星を構成する物質のひと

つとしてしられている[26,27]。水分子は単純な形状を持つ

にもかかわらず、その固体である氷は非常に複雑な相図

を持つことが知られている。この複雑さの原因は水素結合

ネットワークの複雑性に起因すると考えられる。なかでも氷

Ih 相は地球上でもっともよく見かける氷であり、六回対称

性を持つ結晶構造と、正四面体構造をもち「Ice Rule」[28]

を満たすランダムな水素結合により特徴付けられる。氷 Ih

を絶対零度へと冷やしていくと、水素結合のランダムネス

に起因する 3.5(J/mol K)の残留エントロピーS0 が観測され

る。これは一見、絶対零度の極限でエントロピーがゼロに

なるという熱力学の第 3 法則に反するように見える。そこで、

長年にわたって氷 Ih 相の低温秩序相、氷XI 相の探究が行

http://www.iitaka.org/hariken09.html
http://ja.wikipedia.org/wiki/X%E7%B7%9A%E5%9B%9E%E6%8A%98
http://ja.wikipedia.org/wiki/%E4%B8%AD%E6%80%A7%E5%AD%90%E5%9B%9E%E6%8A%98
http://ja.wikipedia.org/wiki/%E7%AC%AC%E4%B8%80%E5%8E%9F%E7%90%86%E3%83%90%E3%83%B3%E3%83%89%E8%A8%88%E7%AE%97
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http://ja.wikipedia.org/wiki/%E3%83%A1%E3%82%BF%E3%83%B3%E3%83%8F%E3%82%A4%E3%83%89%E3%83%AC%E3%83%BC%E3%83%88
http://ja.wikipedia.org/wiki/%E3%83%A1%E3%82%BF%E3%83%B3%E3%83%8F%E3%82%A4%E3%83%89%E3%83%AC%E3%83%BC%E3%83%88
http://www.iitaka.org/mh.html
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われてきた。宇宙における氷 XI 相の存在や[29,30]氷 XI が

惑星形成に果たす役割[31,32]なども論じられた。実験では、

KOH などの不純物をドープした氷 Ih を 72K 以下に冷やす

と、水素結合が秩序相にあり強誘電性をもった氷 XI 相に

転移することが知られている。これまでの一般的な見方は、

純粋な氷 XI 相は低温で熱力学的に安定であり、不純物の

役割は触媒であるというものであった。しかし、我々はこの

1972 年以来の常識をくつがえして氷 XI 相は純粋な氷 Iｈ相

の真の低温秩序相ではないことを第一原理電子状態計算

に基づいたモデルにより示した。氷 XI 相は一定量以上の

不純物が入った場合のみエネルギー的に安定なのであ

る。 

 

図１９ 水素ハイドレート C２相の結晶構造 (Machida et al.) 

2.2 氷の高圧物性 

氷は水分子H2Oから成るが、水素原子Hはその質量が非

常に軽いためHの運動に関する量子効果が物性に大きな

影響を与える。Benoitら[33]は高圧下の氷について加圧に

より「水素結合対称化」という量子相転移が起こることを第

一原理経路積分分子動力学法により示した。飯高ら[34]は

第一原理分子動力学法によりメタンハイドレートにおいても

加圧により水素結合対称化が起こることを示した（図１８）。

SPring-8 のBL10XUビームラインにおける最新の高圧H2O

氷のX線回折測定では、水素結合対称化の様子が氷VII相

の状態方程式(P-V曲線)に現れているらしいことが示唆さ

れている[35]。そこで、本研究では、水素原子の量子効果

を取り入れた氷VII相の状態方程式を求めるために、量子

相転移が起こると考えられている圧力範囲を中心に第一

原理経路積分分子動力学法による大規模計算を行ったが、

経路積分分子動力学で十分な収束を得るに至らなかっ

た。 

 

 

２１ 水素ハイドレート C2 相のフォノンスペクトル 

図２０ 水素ハイドレート C２相の格子定数の圧力依存性 

2.3 水素ハイドレート 
水素ハイドレートの高圧相は、水素と水が共存する惑星内

部で重要な役割を果たす可能性がある。本研究では、水

素ハイドレート C2 相の結晶構造およびフォノンスペクトル

等の物性について第一原理計算を行った（図１９－図２１）。

これにより、最新の高圧実験結果[36]が示すところの物理

を明らかにした。 

 

図

 

2.4 水素化スズ高圧相の超伝導 

高圧下での水素化合物は超伝導物質になる可能性があり、

http://ja.wikipedia.org/wiki/%E7%AC%AC%E4%B8%80%E5%8E%9F%E7%90%86%E7%B5%8C%E8%B7%AF%E7%A9%8D%E5%88%86%E5%88%86%E5%AD%90%E5%8B%95%E5%8A%9B%E5%AD%A6%E6%B3%95
http://ja.wikipedia.org/wiki/%E7%AC%AC%E4%B8%80%E5%8E%9F%E7%90%86%E7%B5%8C%E8%B7%AF%E7%A9%8D%E5%88%86%E5%88%86%E5%AD%90%E5%8B%95%E5%8A%9B%E5%AD%A6%E6%B3%95


 

た。96GPa 以

下では、SnH4 は各元素に分解してしまう。 

その探索に多大な興味が持たれている。水素化スズ

(SnH4)は高圧下で高温超電導体になる可能性が指摘され

てきたが、超伝導を理解するために不可欠な高圧下での

結晶構造は未解明であった。我々は第一原理結晶構造予

測法を用いて水素化スズの二つの高圧相(結晶群：Ama2

お よ び P63/mmc) を 提 案 し た （ 図 ２ ２ ） 。 Ama2 相 は

96-180GPa、P63/mmc 相は 180GPa 以上であんていであ

ることがエンタルピー計算により明らかになっ

 

 

図２３ GPU クラスタ「Heisenberg Machine 2009」 

 

 

図２４ 立方晶ダイヤモンドの状態方程式  図２２ 水素化スズ高圧相の結晶構造 

2.

クラスタを利用したベ

2.

C60 ポリマーの有限温度

シミュ

すると、C60 分子間に共有結合が形成されることが分

。 

 

  

5 GPGPU による超並列高速計算 
GPUを活用した科学計算についてシンポジウムを開

催するとともに、大規模量子分子動力学への GPU 計算

の適用を行った。RICC の GPU

 

ンチマークテストも行った。 

5.1 3 次元 C60ポリマーの量子分子動力学 
大規模電子状態計算プログラム ELSES[7] を rscc ある

いは GPU クラスタ「Heisenberg Machine 2009」（図２３）

[21-25,37]を用いて加速し、3 次元

レーションを実現した。 

図２４はこの ELSES で計算したダイヤモンドの状態方

程式と実験値[38]である。実験値と良く一致している。図２

５は、実験で決定された結晶構造[38]を出発点として行っ

た有限温度分子シミュレーションの結果である。常温常圧

で離れていた C60 分子同士を 300K、25GPa の条件で 3ps

圧縮

図２５：C60 クラスタの有限温度分子シミュレーション  

左図は初期状態。右図は 300K, 25GPa で 3ps 後。 

 

2.6 新炭素結晶”K4” 

 2008 年から 2009 年にかけて、ダイヤモンド、グラファイト

-41]。

ークで

り、グラファイトは sp2 結合のみからなる２次元ネットワー

し存在するとすれば、sp2 結合のみ

に次ぐ第 3 の炭素結晶”K4”（図２６）が提唱された[39

ダイヤモンドは sp3 結合のみからなる３次元ネットワ

あ

クであるが、“K4”は、も

からなる 3 次元ネットワークを持つ結晶である。 我々は、

密度汎関数線形応答理論に基づき、この新結晶のフォノン

の分散関係を計算して、“K4”の結晶構造は不安定であり

結晶として存在し得ないことを指摘した[42]。 

る



 

 

水素ハイドレートの各種物性を研究したい。昨年度

は GeH4、今年度は SnH4 高圧相の構造と物性を明

らかにした。継続利用においては、メタン（CH4）
の高圧相の構造と物性を探究する。メタンはガス惑

星の主要構成要素であり、地球惑星科学的にも重要

な問題である。 
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