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2011の報告事項 
低エネルギー(<1eV) DT+(v,N) DR 訂正 
エネルギー 0.2-11 eV (v):   

 H2
+, D2

+,T2
+,HD+,DT+. 間接過程を含む 

低エネルギー(<1eV) HeH+(v,N) 

高エネルギー、高精度、開殻系電子状態、
多原子分子への計算の拡張のための定式
化 



ポテンシャル交差の有無 
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量子欠損理論 

連続状態（電離状態）と束縛状態 
（リュードベリ状態）の統一 

強い非断熱結合の記述 

　　　　振動回転励起してリュードベリ状　　 
　　　　態に一時再結合（間接過程） 

くっ付くかくっ付かないかは，づ～と外で考える 

Multi-channel Quantum Defect Theory 



量子欠損理論に基づく計算 

 

低エネルギー (<1eV) 

高エネルギー (>1eV) 

 

H2
+

HeH+, H3
+



two-step method (CI + MQDT) 

量子欠損理論に基づく計算 

 

低エネルギー (<1eV) 

高エネルギー (>1eV) 

 

MQDT: 



two-step method (CI + MQDT) 

量子欠損理論に基づく計算 

 

低エネルギー (<1eV) 

高エネルギー (>1eV) 

 

MQDT: 
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 Fig. 1.  Potential energy curves of H2.
衝突エネルギー1 eV以上の記述 

 

E=0.3 --12 eV 

H2
+, D2

+, HD+,  DT+,T2
+ 

Takagi 2002 Phys scripta



Po
te

nt
ia

l e
ne

rg
y 

(e
V

)

Internuclear distance (bohr)

 Fig. 1.  Potential energy curves of H2.Energies higher than 1 eV 
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量子欠損理論に基づく計算 

 

低エネルギー (<1eV) 

高エネルギー (>1eV) 

 

y
({ϕd(r; R)} ⊗ {Fε(R)}) ∪ ({φε(r; R)} ⊗{ χv(R)}),

l d d d d

ε
{φε(r; R)}⊗ ({χv(R)} ∪{ χS

j (R)})
Th f i φ ( R) b

({ϕd(r;R)} ⊗{ Fε(R)}) ∪
(
{ϕε(r; R)} ⊗{ χex,S

j (R)}
)

{φε(r; R)} ⊗ ({χv(R)} ∪{ χg,S
j (R)})

th d l t i t t f



Scattering by the CI 
Lippman-Schwinger eqn. for K matrix 

K = V + VG0K 
Perturbation (Born series): not converge generally 

Algebraic method: Chebyshev quadrature 

vibration dissociation

CI at R, Energy 

VG0K=



CI as a function of R and E 

Takagi, Hara,Sato 

2009

H2 the lowest two-

electron excited 

state 
Coupling with d 

partial wave
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Low energy DR 
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State selective/ultra-cold 
experiments 

H2
+ HD+
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CJN+Λ
j+�+,α =

∑

v�̃

〈χSN+Λ+

j+ | cos
(
πμ�̃Λ(R) + ηJΛ

α

)
M�+�̃(R) | χSJΛ

j 〉UJΛ
v�̃,α

非断熱相互作用（間接過程） 

(R̃)J
ĩ′ ,̃i =

∑
Λ

G(̃iJΛ)(SC−1)JΛ
ĩ′ ĩ G(̃iJΛ)

(S :  cos          sin 

CI



H2+振動遷移 

v=0 -->1

v=0 -->1
 



H2+振動遷移 
v=0 -->2

v=0 -->2

 



H2+振動遷移 

v=0 -->3

v=0 -->3  



v
+
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v
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v
+

H2+(v=0)解離性再結合 



微細な構造 



v
+

H2
+(v=0-4) 解離性励起 



同位体(v=0)　解離性再結合／解離性励起 
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(a) dissociative recombination (b) dissociative excitation

H2
+, D2

+, T2
+, HD+, TD+



量子欠損理論に基づく計算 

 

低エネルギー (<1eV) 

高エネルギー (>1eV) 

 

y
({ϕd(r; R)} ⊗ {Fε(R)}) ∪ ({φε(r; R)} ⊗{ χv(R)}),

l d d d d

ε
{φε(r; R)}⊗ ({χv(R)} ∪{ χS

j (R)})
Th f i φ ( R) b

({ϕd(r;R)} ⊗{ Fε(R)}) ∪
(
{ϕε(r; R)} ⊗{ χex,S

j (R)}
)

{φε(r; R)} ⊗ ({χv(R)} ∪{ χg,S
j (R)})

th d l t i t t f



量子欠損理論に基づく計算 

 

低エネルギー (<1eV) 

高エネルギー (>1eV) 

 

y
({ϕd(r; R)} ⊗ {Fε(R)}) ∪ ({φε(r; R)} ⊗{ χv(R)}),

l d d d d

ε
{φε(r; R)}⊗ ({χv(R)} ∪{ χS

j (R)})
Th f i φ ( R) b

({ϕd(r;R)} ⊗{ Fε(R)}) ∪
(
{ϕε(r; R)} ⊗{ χex,S

j (R)}
)

{φε(r; R)} ⊗ ({χv(R)} ∪{ χg,S
j (R)})

th d l t i t t f

({ϕε(r; R)} ∪ {φε(r;R)}) ⊗
(
{χv(R)} ∪{ χex,S

j (R)} ∪{ χg,S
j (R)}

)



（近い）将来計画 

i, i’ : 
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有効性　つなげるために 

原子分子データ 

プラズマ解析 

ダイバータの設計・診断 


