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星間分子雲中には氷で覆われた星間塵が存在することが知られている。また星間空間は

非常に希薄な空間であり、化学反応が起きるためにはそのサイトとなるような分子の表面

が重要だと考えられている[1]。そこで我々はこの星間塵表面に極性分子が衝突した際どの

ような反応が起こるのかについて興味を持った。 

我々は星間塵表面のモデルとして水分子 8 個のクラスター[2]を用意し、そこに HCl を温

度に従って衝突させるシミュレーションを行った。星間空間は低温であるので核の量子効

果が強く働くという予想のもと、これを確かめるために ring polymer molecular 

dynamics(RPMD)法を利用した。クラスターと HCl の重心間距離は 10Å、温度は 250Ｋと

いう条件の下で RPMD と classical MD のシミュレーションを 100 トラジェクトリーずつ

行い、結果を比較した。 

 

 

Fig1,2 をみると RPMD が Classical MD よりも HCl が解離するトラジェクトリーが多い

ことが分かる。これは RPMD 法を利用したことにより水素のトンネリング効果を考慮でき

るようになり、解離しやすくなったと考えている。 

詳細は当日発表する。 
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Fig.1 Classical MD シミュレーションで得られた

トラジェクトリーでの H-Cl の距離 

Fig.2 RPMD シミュレーションで得られた

トラジェクトリーでの H-Cl の距離 


