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1．はじめに　エンスタタイト（MgSio3）の高温相としてはproto相以外に高温型の単斜相

（HT・CEN）が報告されているが、その安定領域の存在に関してはいまだ明確になっていない。

さらに、最近の高圧実験によって、高圧側に別の単斜相（HP－CEN）の存在が確認された。

HP－CENの空間群は他の鉱物との類推によりHT・CENと同じC2／oであると考えられている

が、両相の構造の関係はまだ十分に研究されていない。本研究では分子動力学（MD）法を用

いることにより、単斜エンスタタイトの高温型と高圧型の構造を再現した。その結果、

H玉CEN⇔HP・CENの間で、空間群が同じにもかかわらず、1次の相転移が起きることが観

察された。

2．分子動力学法　計算は分子動力学計算プログラムMXDTRICLを用いて行った。ポテン

シャルモデルは部分イオン性2体ポテンシャルモデル（クーロン項・近接反発項・ファンデ

ルワールス項・モース項）、パラメータはMiyake（1998）のものを使用した。温度・圧力制御

には強制スケーリング法を用い、それぞれ300K～2000K，OGPa戒OGPaの範囲で計算を行った。

基本セル内の粒子数は640粒子（2a×2b×4c）で計算を行った。

3。結果と考察　低温型単斜相（LT・CEN）を初期構造と：し、常圧のまま温度を上昇させると

1200K付近でHTCENへ一次の相転移が起きた。空間群はLFCENのP21〆oからHT・CENの

C2！cへ変化することを確認した。次に温度を2000Kに保ったまま、HT・CENの圧力を段階

的に3GPaずつ上昇させると15GPaで格子定数に大きな変化があり、その体積変化の不連続

性から別の相に転移したことが分かる。この相は、空間群はHT・CENと同じ（72／oだが、原

子座標データやSiO3chainの角度、特徴的なβ角の角度などからHP－CENであると判断され

た。

　次に、得られたHP－CENを同様に等温で圧力を段階的に下げたところ、5GPa付近でHT・

CENへ相転移した。この相転移圧のヒステリシスと前述の体積の不連続性から、HT・CEN

とHP．CENの間で空間群がC2／0で同じにもかかわらず1次の相転移が起きることが分かっ

た。

　ただ、厳密に言えば、圧力をあげていった際にHT・CENからHP－CENへ直接相転移する

のではなく、6GPa，9GPa，12GPaでLT・CEN（SiO3chainが2種類に分かれる）を経由している。

これは、本来安定な斜方エンスタタイトの代わりに、構造の似通ったULCENが出現してい

るものと思われる。
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