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平成20年度受託研究

(1) 委託研究題目：原子・分子・イオンの衝突に関する調査(ベ
リリウム多価イオンと励起状態水素原子の電荷移行断面積）

(2)委託研究の目的：炉心プラズマの性能を向上するには、不純
物イオンの挙動を解明し、制御する必要がある。このために
必要とされる原子・分子・イオンの衝突に関する調査を行
い、核融合開発に必要な原子分子データベースの作成に資す
る。　本件では、ダイバータプラズマの分光診断に必要な軽
元素イオンと水素の電荷移行断面積の計算を行う。

(3)研究委託の内容：ベリリウム多価イオン(Be2+、Be3+)と2sお
よび2p状態にある水素原子の低衝突エネルギー領域における
電荷移行断面積を分子基底展開緊密結合法により計算する。
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１　緒言

　ダイバータープラズマ中のイオン－原子間の電荷移行断面積の評価は，放射冷
却の研究やプラズマ分光診断において重要である。プラズマ中ではイオン，原
子または分子が励起状態にある可能性があるにもかかわらず、標的水素原子が
励起状態にある場合に対しては，我々が研究を始めるまでは信頼できる電荷移
行断面積のデータが全くないという状況であった。

　我々はこれまでにヘリウム，ベリリウム，ホウ素，炭素，窒素および酸素の
多価イオンと水素原子，ヘリウム原子の間で起こる電荷移行過程に対して状態
指定電荷交換断面積の計算を行ってきた。我々が断面積を得るために用いる
「分子基底に基づき緊密結合方程式を解く」方法は，核融合分野，特にダイ
バータープラズマ部分で起こっているいる低，中間衝突エネルギー領域で有効
な方法である。

　昨年度まで (Be2+(1s2), Be3+(1s), Be4+, B3+ (1s2), B5+, C4+(1s2), C6+ + H*(2l)) 衝突系
に対して，標的水素原子が励起状態(2s, 2p)にある場合の状態指定電荷移行断面
積を求めてきた。これらの結果は昨年度の受託研究「軽元素イオンと励起水素
原子の間の電荷移行断面積の計算」で最終的なまとめを行った。

　最も正確な電荷移行断面積を得る理論的方法は緊密結合方程式を解く方法で
ある。ところが標的が励起状態にあると、衝突対がどんなに離れた距離から緊
密結合方程式を解き始めても有限な核間距離から解き始めることにかわりは
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ないので不十分である。これは入射イオンが多価イオンの場合，衝突対が有限の距
離にあると多価イオンが標的水素原子にシュタルクミキシングを引き起こすからで
ある。実際の炉心プラズマ，ダイバータープラズマでは衝突対の周囲に他の粒子も
存在し，状況は複雑になる。これまで標的水素原子が 2s 状態であるとか 2p 状態で
あるとか言っていたのは、実はシュタルクミキシングしている状態であった。実際
のプラズマ中では多価イオンも水素原子も他の粒子に取り囲まれているため、始状
態として純粋な 2s, 2p 状態を考えた方が良いのか、それらがシュタルクミキシング
している状態を考えた方がよいのか、それほどはっきりはしていない。しかし、少
なくとも標的が純粋な 2s, 2p 状態である場合の電荷移行断面積の値を求めて、これ
まで得られている値と比較検討する必要があると思われる。この研究を遂行するた
め、我々はまず緊密結合方程式を有限な核間距離から解きながら、R=∞から解いた
と同じ結果が得られる方法を開発した。今年度の受託研究ではこの方法を用いてベ
リリウムの多価イオン－励起状態にある水素原子の電荷交換断面積を計算し，これ
までの計算結果と比較，検討した。

今年度計算を行った衝突系： Be2+(1s2)+H(2l), ３重項および１重項Be3+(1s)
　　　　　　　　　　 　  +H(2l)
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標的水素原子が励起状態(2s,2p)にある場合に,初期状態としてシュタルク
ミキシングした状態、ミキシングしていない状態を考える方法の比較

（例）(Be2++H(2l))衝突系
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2　計算方法

2.1　電子状態の計算

　基底関数：スレーター軌道

　多価イオンと電子間の l-依存ガウス型擬ポテンシャル

2.2　結合項の計算

  

! 

ˆ 
H el"i

BO ! 
r ; R( ) = # i R( )"i

BO ! 
r ;R( )  

! 

V r( ) = V
l
r( )Ylm

l,m

" Y
lm

 

  

! 

! 

P ji = "i # j
BO ! 

r ;R( )$R #i
BO ! 

r ;R( )  

  

! 

! 
A ji = "i # j

BO ! 
r ; R( ) ˆ H el ,

! 
S i

k[ ]
k

$ #i
BO ! 

r ; R( )  

! 

"nlm = Rnl (# ,r)Ylm ($ ,% )& = cir
ni'1exp('# ir)

i

&
( 
) 
* 

+ 
, 
- 
Ylm $ ,%( )  

! 

Vl r( ) = Al exp "# lr
2( ) " $d

2 r
2 + d 2( )

2
"

$q

2 r
2 + d 2( )

3
+
q

r
 



8

Quantum Chemistry Lab.

2.3　遷移確率の計算

初期条件aj(t=-∞)=δij, E, b のもとで有限の核間距離から
解き始める。

2.4　断面積の計算
! 
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３　H(2s)、H(2p) がシュタルクミキシングしている状態
　　から純粋なH(2s)、H(2p)状態への変換

• H(2s)状態とH(2p)状態がシュタルクミキシングした状態
　Σ状態

　Π状態

• シュタルクミキシングした状態からH(2s)状態とH(2p)状態を求める

　C2s,SP+ΦSP+ + C2s,SP－ΦSP－ を初期確率振幅として緊密方程式を解く
　→ (Be2+(1s2)+H(2s))衝突系の計算
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4 (Be2++H(2l))衝突系の電子捕獲過程

4.1　電子状態の計算

4.2　ポテンシャルエネルギー
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•低エネルギー領域では遷
移は擬交差点で起こる。
•Masseyの判別条件：ポ
テンシャルエネルギー差
と衝突エネルギーがつり
合った所で遷移が起こ
る。
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4.3　電荷移行断面積

4.3.1 (Be2++H(SP+))衝突系
•Be+(1s2nl;n=3,4,5)のΣ,Π.Δ,Φ状態考慮。Rmax=80au。

•Be+(1s24l)の寄与最大

•低エネルギー領域：
 ①8Σ→9Σ→7Σ
 ②9Σから回転結合によ
り5Π,6Π,7Π に遷移

•高エネルギー領域：
 ①エネルギーが離れた
状態へも遷移(8Σ→7
Σ→10Σ→ )し、複
雑、多岐にわたる。
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4.3.2 (Be2++H(SP－))衝突系

•Be+(1s2nl;n=3,4,5)のΣ,Π.Δ,Φ状態考慮。Rmax=80au。

•低エネルギー領域：
 ①Be+(1s23l)の寄与最大
 ②9Σ→8Σ→6Σ, 9Σ

 ③回転結合の影響なし
　 4Πは4Πのまま

•高エネルギー領域：
 ①複雑、多岐
 ②Be+(1s24l)の寄与最大
 ③9Σ→8Σ→  9Σ（わず
かに6Σ, 5Σ, 2Π）

 ④回転結合の影響あり
　 4Πから9Σ

    

! 

"SP- = 1 / 3#SP- + 2 / 3#2p±1
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4.3.3 有限なR(Rmax=80au)の確率振幅を用いながら標的が

2s, 2p 状態にあるときの電荷交換断面積を計算するた
めの初期確率振幅の決定

(1)　　　の導出

　水素原子の波動関数をSTOで表す

　計算結果

(2) 　　  の導出

(3)     、　　から　　、    への変換
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4.3.4　　　　　　衝突系

! 

Be
2+ +H 2s( )( )  

! 

"2s = 0.69821494#SP+
+ 0.71588819#SP$

 

•Be+(1s2nl;n=3,4,5)のΣ,Π.Δ,Φ状態考慮。Rmax=80au。

•低エネルギー領域：
 ①Be+(1s23l), Be+(1s2

4l)の寄与大

•エネルギーが高くなる
につれ：
 ①Be+(1s24l)の寄与大
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(Be2++H(2s))衝突系と(Be2++H(SP+))衝突系の比較

! 

"2s = 0.69821494#SP+
+ 0.71588819#SP$

 

•Be+(1s2nl;n=3,4,5)のΣ,Π.Δ,Φ状態考慮。Rmax=80au。
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(Be2++H(2s))衝突系と(Be2++H(SP+))衝突系の断面積の比較

•全衝突エネルギー領域にわたり２つの衝突系の断面積の値はほぼ同じで
あり、衝突エネルギー依存性も似た傾向を示す。

•低エネルギー領域： (Be2++H(2s))衝突系の方が

 ①全断面積は若干小さくなる

 ②Be+(1s23l)の寄与が大きく、 Be+(1s24l)の寄与は小さい
 　←　8Σから3Πへの遷移確率が大きく、6Π、7Πへの遷移確率は小さい

　　　 ほぼ半々であった8Σと9Σが衝突対が接近する過程でほとんど

　　　  8Σへ遷移し、これが回転結合により3Πへ遷移

•中間から高エネルギー領域：

 ① (Be2++H(2s))衝突系と(Be2++H(SP+))衝突系の全断面積、部分断面積
とも差異は少ない。
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4.3.5　　　　　　衝突系

! 

Be
2+ +H 2p( )( )  

•Be+(1s2nl;n=3,4,5)のΣ,Π.Δ,Φ状態考慮。Rmax=80au。

•低エネルギー領域：
 ①Be+(1s23l)の寄与最大
 ②9Σ→8Σ→6Σ

 ③回転結合の影響なし

•高エネルギー領域：
 ①複雑、多岐
 ②Be+(1s24l)の寄与最大
 ③9Σ→8Σ→ 9Σ, 6Σ (5Σ,
2Π)

 ④回転結合の影響あり。
4Πから9Σ

    

! 

"2p = 0.41331820#
SP+

$ 0.40311462#
SP$

+ 0.81649658"
2p±1
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(Be2++H(2p))衝突系と(Be2++H(SP-))衝突系の断面積の比較

•Be+(1s2nl;n=3,4,5)のΣ,Π.Δ,Φ状態考慮。Rmax=80au。

•低エネルギー領
域、高エネル
ギー領域とも
(Be2++ H(2p))衝
突系と(Be2++
H(SP-))衝突系の
断面積の差異は
少ない。

    

! 

"2p = 0.41331820#
SP+

$ 0.40311462#
SP$

+ 0.81649658"
2p±1
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(Be2++H(2p))衝突系と(Be2++H(SP-))衝突系の断面積の比較

•全衝突エネルギー領域にわたり２つの衝突系の断面積の値に大きな差はなく、
衝突エネルギー依存性も似た傾向を示す。

•低エネルギー領域：
 ①Be+(1s23l)の寄与最大
 ②(Be2++H(2p))衝突系の方がBe+(1s23l)の寄与が小さく、Be+(1s24l)、Be+(1s25l)
の寄与は大きい

　 ← ほぼ半々であった8Σと9Σが衝突対が接近するときR=11auの擬似
      交差点でほとんど8Σになり、離れるとき再び同じ擬似交差点で9Σ
　　　に戻る。8Σに遷移しなかった成分は7Σ→ 10Σ→ 11Σと遷移する
 ③8Σから9Σと6Σに遷移
 ④4Πから3Πへ遷移

 ⑤回転結合の影響なし

•高エネルギー領域：
 ①Be+(1s24l)の寄与最大
　 ← ほぼ半々であった8Σと9Σが接近しつつ9Σに遷移、最近接点で8Σ
　　　になるが、離れるとき再び9Σに戻る。
 ②(Be2++H(2p))衝突系の方がBe+(1s23l)の寄与が大きい
 ③4Π→8Σと遷移

 ④複雑で多岐にわたる
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5　三重項　　　　　　衝突系の電子捕獲過程

5.1　電子状態の計算

5.2　ポテンシャルエネルギー

! 

Be
3+ +H 2l( )( ) 
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5.3　電荷移行断面積

5.3.1　三重項　　 　　　　　衝突系
  

! 

Be
3+ + H SP+( )( ) 

•Be2+(1s2nl;n=4,5,6)のΣ,Π.Δ,Φ状態考慮。Rmax=60au。

• 全断面積の衝突エ
ネルギー依存性は小
さい。

•低エネルギー領域：
 ①Be2+(1s5l)の寄与大
（特にBe2+(1s5s)）

•高エネルギー領域：
 ①複雑、多岐
 ②Be2+(1s6l)の寄与大
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•低エネルギー領域：

 ①接近する際、16Σ→12Σ→11Σと遷移するが、帰りに11Σ→12Σ→16Σと遷移し
ほとんどもとに戻る。１部は11Σ、12Σに残る。

 ②回転遷移により12Σから8Π →7Πに遷移するものもある。

•高エネルギー領域：

 ①複雑、多岐

 ②接近する際、16Σ→12Σ→11Σと遷移するが、その後はさまざまな状態（18Σ
に遷移した後19Σに、また11Σから7Πに）に遷移する。
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5.3.2　　 　　　　衝突系の場合
  

! 

Be
3+ + H SP-( )( ) 

•Be2+(1s2nl;n=4,5,6)のΣ,Π.Δ,Φ状態考慮。Rmax=60au。

•全断面積の衝突エネル
ギー依存性は小さい。

•低、中間エネルギー領域：
 ①Be2+(1s5l)の寄与最大
（特にBe2+(1s5s)）

•高エネルギー領域：
 ①複雑、多岐
 ②Be2+(1s6l)の寄与最大
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•低エネルギー領域：

 ①17Σからまず16Σに遷移し、その後12Σと17Σに分かれて遷移する。12
Σに遷移した成分は更に11Σに遷移。

 ②11Πから7Πに遷移するが、最終的には11Πに戻る。

•高エネルギー領域：

 ①17Σからまず16Σに遷移するが、その後は多岐に分かれて遷移する。

 ②11Σから7Πに遷移した成分は11Σと12Πに遷移する。

Be3+(1s)+H(SP+)との比較

低エネルギー領域で
①全断面積はBe3+(1s)+H(SP+)衝突系より小さい　←　Be

2+(1s5l)の寄与
が小さいから

② Be2+(1s4l)への断面積はBe3+(1s)+H(SP-)衝突系の方が大きい。
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5.3.3　　　　　　衝突系の場合

! 

Be
3+ +H 2s( )( )  

    

! 

"2s = 0.68025737#SP+
+ 0.73297333#SP$

 

•Be2+(1s2nl;n=4,5,6)のΣ,Π.Δ,Φ状態考慮。Rmax=60au。
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(Be3++H(2s))衝突系と(Be3++H(SP+))衝突系の断面積の比較
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•全断面積は衝突エネルギーとともにゆるやかに増加

•低エネルギー領域：
 ① Be2+(1s5l)の寄与が最大
（特にBe2+(1s5s))

•高エネルギー領域：
 ① Be2+(1s6l)の寄与が最大

(Be3++H(SP+))衝突系との比較

(Be3++H(2s))衝突系の方が
① 低エネルギー領域でBe2+(1s4l)、Be2+(1s6l)状態への電荷移行断面積
のエネルギー依存性が逆位相で大きく振動

② 低、中間衝突エネルギー領域で全断面積への寄与が最大のBe2+(1s5l)
への断面積が小さい

　←　 17ΣからはBe2+(1s5l)状態へ遷移しないにもかかわらず、電子が
　　16Σと17Σに分かれて存在しているため
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5.3.4　　　　　　　衝突系の場合

! 

Be
3+ +H 2p( )( )  

    

! 

"2p = #0.42265518$SP#
+ 0.39331404$SP+

+ 0.81649658"2p±1
 

•Be2+(1s2nl;n=4,5,6)のΣ,Π.Δ,Φ状態考慮。Rmax=60au。

•(Be3++H(SP-))衝突系と類似
（初期条件が類似:11Πの初
期確率が大）

•全断面積は衝突エネルギー
とともにわずかに増加。

•n5則によると320×10-16cm2

•低,中間エネルギー領域：

 ①Be2+(1s5l)の寄与最大（特
にBe2+(1s5s)）

•高エネルギー領域：

 ①断面積の大きさの順
Be2+(1s4l)<Be2+(1s5l)

　<Be2+(1s6l)



31

Quantum Chemistry Lab.

(Be3++H(2p))衝突系と(Be3++H(SP-))衝突系の断面積の比較
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6　一重項　　　　　　衝突系の電子捕獲過程

6.1　電子状態の計算

6.2　ポテンシャルエネルギー

! 

Be
3+ +H 2l( )( ) 
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6.3　電荷移行断面積

6.3.1 　　　　　　衝突系

! 

Be
3+ +H SP+( )( )  

 

•Be2+(1s2nl;n=4,5,6)のΣ,Π.Δ,Φ状態考慮。Rmax=50au。

•全断面積の衝突エネル
ギー依存性は小さい。

•低、中間エネルギー領
域：Be2+(1s5l)の寄与
最大（特にBe2+

(1s5s)）

•高エネルギー領域：断
面積の大きさの順
Be2+(1s4l)<Be2+(1s5l)
<Be2+(1s6l)
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低エネルギー領域：

①16Σから擬似交差点で11Σに遷移、衝突後同じ擬似交差点で16Σに戻
る。

②接近時に16Σから12Σ、17Σに遷移した成分は、12Σを経て16Σに戻る。

③回転結合により16Σから11Πに遷移し、その後7Πに遷移する成分もあ
る。

高エネルギー領域：

①低エネルギー領域で起こっている①、②、③の過程が起こっている。

②反応は複雑、多岐にわたる。
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6.3.2　　     　　衝突系

! 

Be
3+ +H SP"( )( ) 

 

•Be2+(1s2nl;n=4,5,6)のΣ,Π.Δ,Φ状態考慮。Rmax=50au。

•全断面積は中間の衝突
エネルギーでブロード
な山を持つ。

•低、中間エネルギー領
域：Be2+(1s5l)の寄与大
（特にBe2+(1s5s)）

•高エネルギー領域：断
面積の大きさの順
Be2+(1s4l)<Be2+(1s5l)
<Be2+(1s6l)
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低エネルギー領域：

①17Σにあった電子は擬似交差点で12Σに遷移、その後16Σに遷移する。
この成分は衝突後12Σに遷移した後、17Σに戻る。

②11Πにあった電子は7Πを経て、衝突後11Πに戻り更に16Σに遷移する
成分と、 7Πから11Σに遷移する成分がある。

高エネルギー領域：

①低エネルギー領域で起こっている①、②、③の過程が起こっている
が、擬似交差点でのみ遷移が起こるのではなく、反応は複雑、多岐に
わたる。



37

Quantum Chemistry Lab.

6.3.3　　　　　　　衝突系

! 

Be
3+ +H 2s( )( )  

 

•Be2+(1s2nl;n=4,5,6)のΣ,Π.Δ,Φ状態考慮。Rmax=50au。
    

! 

"2s = 0.69283411#SP+
+ 0.72109701#SP$

 

•全断面積は高エネル
ギー領域で若干減少。

•全エネルギー領域で
Be2+(1s5l)の寄与が最大
（低エネルギー領域で
はBe2+(1s5s)状態の寄与
大）
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(Be2++H(2s))衝突系と(Be2++H(SP+))衝突系の断面積の比較
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(Be2++H(SP+))衝突系の始状態は16Σ、(Be2++H(2s))衝突系のの始状態は16Σと17Σの
線形結合

(Be2++H(2s))衝突系

低エネルギー領域：
①17Σにあった電子は12Σ、16Σと遷移し、衝突後12Σを経由し17Σに戻る。
②16Σにあった電子は11Σに遷移し、衝突後16Σに戻る。
③回転結合により16Σは11Πに、11Σからは7Πを経由し、11Πに遷移。

高エネルギー領域：

①途中の過程に違いはあるが低エネルギー領域の①、②の反応が起こる。
②回転結合による遷移では16Σは11Πに遷移した後7Π に遷移するが、その後は多
岐にわたるため複雑になる。

(Be2++H(2s))衝突系と(Be2++H(SP+))衝突系の断面積の比較

•両者の断面積のエネルギー依存性は似ている。

•全衝突エネルギー領域にわたり、(Be2++H(2s))衝突系の方が全断面積が小さい。
　← Be2+(1s5l)状態への遷移が起こりにくいため。
•高エネルギー領域ではBe2+(1s6l)状態の断面積も小さい。
　← (Be2++H(2s))衝突系では始めに16Σと17Σに別れて電子が存在するため、16Σ
　　から11Π（12Π、15Πなどへ遷移）への遷移確率が減少するため。
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6.3.4  　　　　　 衝突系

! 

Be
3+ +H 2p( )( )  

 

    

! 

"2p = 0.41632471#
SP+

$ 0.40000883#
SP$

+ 0.81649658"
2p±1

 

•Be2+(1s2nl;n=4,5,6)のΣ,Π.Δ,Φ状態考慮。Rmax=50au。

•全断面積は中間の
衝突エネルギーで
ブロードな山を持
つ。

•低、中間エネル
ギー領域：
Be2+(1s5l)の寄与大
(特にBe2+(1s5s),
Be2+(1s5p))
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(Be2++H(2p))衝突系と(Be2++H(SP-))衝突系の断面積の比較
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(Be2++H(SP-))衝突系の始状態は17Σと11Π の線形結合、(Be2++H(2p))衝突系では更
に16Σが加わる。

(Be2++H(2p))衝突系
低エネルギー領域：初期確率として16Σと17Σに電子が存在
①17Σにあった電子は12Σ、16Σと遷移し、衝突後12Σを経由し17Σに戻る。
②16Σにあった電子は11Σに遷移し、衝突後16Σに戻る。
③11Πにあった電子は7Πに遷移した後、11Πに戻る。7Πからは11Σ、 11Πからは16
　Σに遷移する。

高エネルギー領域

①低エネルギー領域の①、②、③の反応が起こるが途中で他の状態への遷移も起こ
る。

(Be2++H(2p))衝突系と(Be2++H(SP-))衝突系の断面積の比較

•両者の断面積のエネルギー依存性は似ている。

•全衝突エネルギー領域にわたり、(Be2++H(2p))衝突系の方が全断面積が大きい。
 ← Be2+(1s5l)状態への遷移が起こりやすいため（低エネルギー領域ではBe2+
　(1s5s)、Be2+(1s5p) . . . 状態への遷移が起こりやすく、高エネルギー領域
ではBe2+(1s5l)状態のすべての状態、更にはBe2+(1s6l)状態へも遷移が起こる　　よ
うになる）。
•低エネルギー領域ではBe2+(1s6l)状態の断面積は(Be2++H(2p))衝突系の方が大き
　い。
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研究成果概要

•緊密結合方程式を有限の核間距離から解きながら、2s、 2p 状態にある
水素原子を標的とした計算を実行する方法の開発を行った。

•開発した方法を用いて、(Be2++H(2s),H(2p))衝突系,３重項(Be3++H(2s),
　H(2p))衝突系,１重項(Be3++H(2s),H(2p))衝突系に対して、電荷交換部分
断面積を求め、これまでに求めたシュタルクミキシングしている場合の
断面積と比較検討を行った。

結果の概略

(1)両者の全断面積の差異はそれほど大きくない（特にH(2p)の場合と
H(SP-)の場合）が、部分断面積がかなり異なる。

(2)(Xq++H(2s)) 衝突系の方が(Xq++H(SP＋))衝突系よりも断面積は小さい
が、(Xq++H(2p)) 衝突系は(Xq++H(SP-)) 衝突系よりも断面積は大きい。
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(a)今年度の受託研究で用いた方法を (Be4+ + H(2l)) 衝突系、(C4+ +
H(2l)) 衝突系に適用し、標的励起水素原子がH(2s)、H(2p) の場合の
状態指定電荷移行断面積の調査を行う。

(b) (Xq++H(nl)) 衝突系の逆過程である(X(q-1)++H+) 衝突系に対して、
低、中間衝突エネルギー領域で、(多価)イオン－(多価)イオン衝突電
荷交換断面積の計算を行う。

(c)これまでの理論計算はすべて孤立した衝突系を対象としてきた。実
際の核融合炉内のプラズマ状態により近い、弱く相互作用したプラ
ズマ中の衝突過程を扱う研究を行う。衝突粒子間の相互作用にデバ
イポテンシャルの形でプラズマの影響を加えて電荷交換断面積の計
算を行う。

(d)炭素イオン Cq+(q=1 ‒ 6)、窒素イオン Nq+(q=1 ‒ 7)、酸素イオン
Oq+(q=1 ‒ 8) による水素分子からの状態指定電荷移行断面積の調査
を行う。

(e) Be+イオン、Be2+イオンでさえ中空原子およびイオン（多電子励起状
態にある原子およびイオン）の分光学的データは不足している。計
算によって分光学データを充実させる。

これからの計画
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