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１． 本プロジェクトの研究の背景、目的、関係するプロジ

ェクトとの関係 

スーパーアースと呼ばれる巨大地球型系外惑星深部では、

その圧力と温度は地球内部より遥かに高いと予想される。

そのような超高圧条件下では、スーパーアースのマントル

の主要構成物質である MgSiO3 のポストペロブスカイト(PPV)

相が、「ポスト」PPV 転移を起こすことが理論的に予言され

ている： MgSiO3 PPV→Mg2SiO4 + MgSi2O5 → Mg2SiO4 + 

SiO2 → MgO + SiO2 。しかし、実際にスーパーアース内部

への応用を考える際には、圧力だけでなく、温度によって

引き起こされる相転移も考える必要がある。昨年度、

Mg2SiO4 の低圧アナログ物質候補である I-42d 型 Mg2GeO4

について、新奇の相転移である、陽イオン副格子における

高温での秩序無秩序転移を第一原理計算によって新たに

予言した。本研究ではこの秩序無秩序転移が実際に

Mg2SiO4 でも発生することを予言することに成功した。さらに

MgSi2O5 についても同様な秩序無秩序転移を起きることを

示し、相図を得た。 

 

２． 具体的な利用内容、計算方法 

計算手法は密度汎関数法に基づく第一原理計算である。

計算パッケージとして、Quantum-ESPRESSO を用いた。交

換相関汎関数は局所密度型を用いた。秩序無秩序転移は、

陽イオン副格子についてできるだけ多くの原子配置から計

算した比熱のピークの存在によって記述できる。56 原子か

らなる Mg2SiO4と 128 原子からなる MgSi2O5のスーパーセル

について、もっともエンタルピーの低い秩序相における原

子配置（この際、MgSi2O5 について新たな最安定構造を得

た）から、順次陽イオンのペアを交換することによって生成

していった。そのようにして生成した陽イオン配置について

のエネルギーを第一原理計算で計算し、分配関数と自由

エネルギー、比熱を求めた。 

 

 

 

３． 結果 

Mg2SiO4 については、秩序無秩序転移が起きると、すべて

の Mg と Si 原子サイトの区別がつかなくなる。その結果対称

性が体心正方格子から体心立方格子に変化し、Th3P4 型と

呼ばれる希土類硫化物の高温相としてしばしば見られる構

造になる。計算した比熱のピーク温度は 0.5TPa において

約 4000K であった。このピーク温度が秩序無秩序転移の転

移温度となる。圧力の上昇に伴い、転移温度もなだらかに

上昇していき、2TPa では約 6000K になる。MgSi2O5 につい

ては、Mg 原子サイトと、２種類ある Si 原子サイトのうち一つ

が、高温で秩序無秩序転移が起きることにより、区別がつ

かなくなる。その結果直方系を保ったまま対称性は増え、

UNd2S3 型という別の希土類硫化物で見られる構造に変化

する。MgSi2O5 における秩序無秩序転移温度はほとんど圧

力に依存せず、6—7000K 周辺である。 

 

４． まとめ 

MgSi2O5 の低圧アナログ物質候補である NaMg2F5 について

も同様の計算を行い、秩序無秩序転移が 20—60GPa の約

1500K で起きることが予言できた。 

 

５． 今後の計画・展望 

第一原理計算によって、Mg2SiO4 および MgSi2O5 における

秩序無秩序転移を予言することに成功した。本研究の結果

を数値モデルシミュレーションの研究者に提供して、秩序

無秩序転移が実際にスーパーアース深部のマントルにど

のような影響を与えるのか、解明したい。実際のスーパーア

ースのマントルでは、さまざまな不純物(Al, Fe, Ca 等)が存

在する。この不純物が秩序無秩序転移温度をどう変化させ

るかを見ることが今後の直近の課題である 
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