
 

平成２８年度 傾斜的研究費（全学分）上位科研費申請支援枠 研究報告書 

 

 

【研究費区分】：上位科研費申請支援 

【研究代表者所属】：分子物質化学専攻 

【研究代表者氏名】：阿部穣里 

【研究代表者氏名フリガナ】：アベミノリ 

【研究代表者職】：助教 

 

【研究分担者（所属,氏名,職）】 

・該当なし 

【研究課題名】： 

同位体分別平衡に関する理論計算スキームの構築 

【研究実績の概要（200字程度で記入。図，グラフ等の使用も可。）】 

鉱物等の固体における同位体分別は地球化学でよく議論されるが、固体の理論計算に基づ

く研究は発展途上である。本研究では地球コア-マントル間の亜鉛同位体分別について、下

に示すSiesta等の3つの異なるプログラムを用い、亜鉛元素のコアでの存在率を試算した。

Siestaと QE の結果は類似し、局在基底を用いる Siesta の方が、計算コストが低く、有力

な手法であることが分かった。また約 6 割の亜鉛元素がコアに存在するという結果が得ら

れた。 

 

【科学研究費補助金への応募状況，採択状況】 

H29年度科研費 若手 A 「同位体分別を評価するための高精度相対論的電子状態理論開



 

発および地球化学への応用」（不採択）  

【国等の提案公募型研究費，企業からの受託研究費・共同研究費の獲得状況】 

・該当なし 

 

 


