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研究の概要（４行以内） 
地球や氷惑星の内部には水素が様々な化学形態で存在する。本研究では、氷惑星内部に存在する
氷高圧相の構造と不純物取り込み、地球核での鉄水素化物の結晶構造と水素の固溶量、高圧下で
の金属水酸化物の多様な水素結合状態、といった研究課題に先端的高圧実験から挑む。地球・惑
星内部科学の第一線の問題に飛躍的な進歩をもたらしうる水素物質科学の基盤を構築する。 

研 究 分 野：地球惑星科学、地球内部化学 
キ ー ワ ー ド：水素、氷、鉄水素化物、地球内部、惑星内部、中性子回折 

１．研究開始当初の背景 
地球や氷惑星の内部には、多量の水素が

水酸化物・水素化物・氷などとして存在して
いる。高圧高温あるいは高圧低温状態にあ
るこれらの物質は、水素がもつ元素として
の特異性から、常温常圧では想像できない
挙動を示す可能性がある。すなわち、水素は
地球や惑星の深部物性を支配するきわめて
重要な元素と言える。しかしながら、これら
の水素を含む物質の地球深部や惑星深部条
件での構造や性質は未知のままである。地
球惑星深部における水素の振る舞いを解明
する上で、物質中の水素位置を決定できる
中性子回折が絶大な役割を果たす。しかし、
ごく最近まで高圧下で中性子回折を行う技
術がなかったために、多くの重要な問題が
手付かずのまま残されている。これらの問
題に対して、パルス中性子源を最大限に活
用した高圧下での中性子回折を基軸として
正面から取り組むことが求められている。
このような状況が研究開始当初の背景であ
った。 
 
２．研究の目的 

本研究では、この先端的な高圧中性子回
折技術を最大限に活かすため、高度な実験・
計算環境を立ち上げ、(1)氷惑星内部に存在
する氷高圧相の構造と不純物取り込み、(2)
地球核での鉄水素化物の結晶構造と水素の
固溶量、(3)高圧下での金属水酸化物の多様
な水素結合状態、といった課題に挑む。本研

究の目的は、氷惑星の内部物性、地球核に溶
け込んでいる軽元素の組成、水素を取り込
んだマントル鉱物の変形挙動など、地球・惑
星内部科学の第一線の問題に飛躍的な進歩
をもたらし、高圧下における水素物質科学
の基盤を構築することにある。 

本研究計画の対象 
 
３．研究の方法 
本研究は、東京大学大学院理学系研究科に

改良型の X 線回折装置と分光装置を設置し
て、ラボベースでの研究環境を整えて遂行
する。さらに、大型加速器施設である J-
PARC MLF に設置された高圧中性子ビーム
ライン、KEK PF に設置された高圧 X 線回
折ビームラインを用いて行う。 
高圧下 X 線回折による高圧下での相関係

の決定と結晶構造の解明、高圧下中性子回
折による水素原子位置の決定、高圧下振動
分光測定による水素結合強度の測定を行う
ことで研究を遂行する。 
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４．これまでの成果 
本研究により、我々は温度圧力領域を縦横

無尽に移動することで、新たな物質科学研
究の窓を開くことに成功した。 
氷の高圧相の研究に関しては、いくつかの

大きな進展があった。氷 VII 相から VIII 相
の相転移速度を低温高圧下中性子回折実験
によって詳細に解析したところ、10 GPa 付
近で相転移速度が最も遅くなるという現象
を発見した(Komatsu et al., 2020a)。これまで
氷 VII 相は 10 GPa でさまざまな物性値の異
常が報告されており、その原因は未解明の
ままであった。本研究で明らかになった水
素ダイナミクスの変化が、氷 VII 相の高圧
下での異常な振る舞いの起源を説明できる
可能性がきわめて高い。 
氷 Ic に関する研究でも新たな成果を得る

ことができた。通常の氷(Ih 相)は六方晶系
の対称性をもつが、準安定な立方晶系の構
造(Ic 相)はこれまで積層不整として見いだ
されているだけで、これまで人類は完全な
氷 Ic 相を手にすることができなかった。
我々は Ic 相と同じ水分子のフレームワーク
をもつ水素ハイドレートの高圧相を低温下
で脱圧することで、水分子のフレームワー
クを保ったまま水素分子のみを取り去り、
積層不整のない氷 Ic を初めて合成すること
に成功した(Komatsu et al., 2020b)。本研究成
果は氷 Ic の物性解明につながることが期待
される。 
水素を構造中に含む無機塩について、高圧

下での結晶構造の解析を進めた。本研究で
アルカリ金属であるルビジウムとセシウム
の重炭酸塩の高圧下での構造変化を X 線回
折と中性子回折測定から観察した(Iizuka-
Oku et al., 2019)。その結果、重炭酸ルビジウ
ムが約 0.6 GPa で高圧相に構造変化するこ
とを発見した。相転移の際には重炭酸イオ
ンの２量体構造が無拡散相転移するも結晶
構造解析から明らかになった。 
鉄水素化物に関しては、さまざまな水素含

有量条件で高温高圧下 X 線回折実験を行う
ことで、これまで解明されていなかった低
水素濃度における相関係を明らかにしつつ
あり、来年度には論文として発表ができる
見込みである。 
 

５．今後の計画 
研究開始からの 2年間、研究代表者と分担

者のチームワークのもとで順調に研究が進
んできた。これまでの研究経過を踏まえて、
地球深部、惑星深部における水素の挙動を
物質科学的な視点から明らかにする研究を
さらに発展させていく予定である。 
氷高圧相に関しては、これまでは主として

低温高圧条件での中性子回折実験によって、
秩序-無秩序転移や相転移のダイナミクス

に関する研究成果を得ることができた。今
後は、高圧下での誘電率測定に加えて比熱
測定の実験技術を導入し、氷の未解決問題
に取り組む予定である。 
鉄水素化物や高圧含水相の挙動を調べる

ためには、より高い圧力での中性子回折実
験を実現することも不可欠である。これま
での圧力発生上限を向上し、20 GPa を超え
る圧力領域での高温高圧下中性子回折実験
を実現するための技術開発も進めていく計
画である。これらの技術開発が実現するこ
とで、マントル遷移層程度までの地球深部
における含水鉱物の挙動や地球核の生成に
関わったと予想される軽元素の挙動に関し
て、重要な知見が得られるだろう。 
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