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Abstract
　 Atomic　data　codes 　use 加l　for　pLasma　simulation 　alld　analysis　are 正ntroduced 　and 　the　codes

’
relevance

is　briefly　 evaluated ．　Among 　the　theories，　 special 　interest　is　focused　 on 　 a　group 　 of　 relativistic 　 atomic

structure 　codes ，　which 　are 　indispensable　for　preclsion 　study 　of　plasma 　behaviors．　Dirac−Fock，　multi −con −

figuration　Dirac−Fock，　and 　configuration 　interaction　methods 　are 　introduced　and 　discussed．
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2．1　 は じめ に

　プラズ マ 診断や シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン 等の プ ラズ マ に 関す

る 理 論モ デ ル は対象の 搆成要素 で あ る 原 子や 原 子 イオ ン

につ い て の い わ ゆ る 原 予モ デ ル と，対象 とする 相に 固 有

の 性質 に 関す る い わ ゆ る プ ラ ズ マ モ デ ル か らな っ て い

る．後者が aposteriori な解釈 の た め の モ デ ル に と ど ま

らず，予 言 可 能 なモ デ ル と して 機能す るた め に は，前者

の 原 子モ デ ル が 正 し く精 密 で あ る こ と が 必 要 条件 に な

る ［1］．

　原 子や 原 予 イ オ ン の エ ネ ル ギ ー
準位 や 寿命 ， 輻射遷 移

や 無輻射遷移の 励起関数などの 効率的な計算の た め に い

くつ か の 原 子 モ デ ル が 提案 され，対応す る 計算 コ
ー

ドの

開発 も行わ れ て きた ［2］．原子 デ
ー

タ の デ
ー

タ ベ ー
ス の

構築 に対 して も多大の 努力が 払われ て きた．と こ ろ が，

近 年 の プ ラ ズ マ 解 析 の 発 展 に と も ない ，対 応 す る 原 子構

造 計 算 の コ ードにつ い て も よ り本 格 的 な もの が 要 求 され

α躍加 7 馳 一mai “　kOikef＠kitasato−U．ac ．か

る よ うに な っ て きた．第
一に要求 され る計算精度が 上 が

っ て きた．多竃子原子 （イオ ン）の 場合，一
般に 単配置

の ハ
ートレ

ー一
フ ォ ッ ク （Hartree　Fock）計算で は原 子

の 基底状態 の 全エ ネ ル ギーの 95％程度 を再現 で きる と さ

れ て い る が ［3］，
こ の 程 度 の 精度 で は 間 に合 わ な い ．残

りの 5 ％ を埋 め る た め に は電子柑関の 効果 を評価する必

要が ある．第二 に取 り扱 わ れる 原子種が 広が っ て きた．

核融合 プ ラ ズ マ 内 に不 純物 と して 入 っ た り診断や X 線

輻射の ソ
ー

ス を 目的 と して 混入 され る高原子番号 の 原子

や 原 子 イオ ン （high　Z 　element ）が 考察の 対象に な る ［4］．

さ らに，例 え ば，X 線 レーザ ー
の 開発 で は短波長発振

を め ざ し て よ り高 原 子番号 の 原子 種 が 用 い られ つ つ あ

る ［5］．

　高原子番号 の 原子 の 計算 に お い て は以 下の 2 点が 考慮

さ れ な け れ ば な ら な い ．ま ず は じ め に 相対 論効 果

（relativistic 　effect ）で あ る．相対論効果 は 意外 に 大きい ．

原 子 番号 が Z の 水 素様原 子 イオ ン の 基底状態 （1s状態）

にあ る電子 の 軌道 速 度 ” は原 子 単 位 （e ＝h ＝・　m ＝1） で
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Z で あ り，光速 と の 比 βの 値 は β
＝Zα

＝〃 137，036 （α

：微 細 構 造 定数 ） で あ る．外場 の 効果 を考 え な けれ ば相

対 論効 果 は β
z

の オーダ で 入 っ て くる の で ，ユ0
−2

程 度 の

精度 の 議論をすれば Z ＝10 の ネ オ ン 原子 で も相対論効

果 は 無視 で き な い ．次 に 電子 相 関 効 果 （electron 　 cor −

relation 　effect ） で あ る．　 般 に ，電子間の 相 互 作用で

あ る電 子 相 関 の エ ネ ル ギーは 原 子 番 号 Z にあ ま り強 く

依存 し ない の で 高 Z に な っ て 核引力 ポ テ ン シ ャ ル が 強

くな る と電子相関の 寄与 は無視 で きる よ うに なる と考え

られ が ちで あるが ，
こ れ は い つ も正 しい わ けで は ない ．

プ ラ ズ マ 解析 で 必 要 に な る の は 原子 （イ オ ン）の 遷 移エ

ネル ギーで あ っ て 全 エ ネ ル ギーで は な い ．核引力ポ テ ン

シ ャ ル の 効果は遷移エ ネ ル ギー
に お い て は オ フ セ ッ トと

して 差 し引か れ表面 に は 出ない ．よ っ て，電チ 相関 効果

は 高 Z の 多価 イ オ ン で あ っ て も無 視で き ない ．

　多電 子原 子 （イ オ ン 〉の 計算 コ ードを考える 場 合，ヒ

記の 相対論効果 の 扱 い とそ れか ら電子相関 を含む 電子間

の 相 互 作用 の 扱 い に よ っ て 分類す る こ と が で き る．

Fig、1 に分類 の 概念図 を示す．相対論効果を考える か否

か に よっ て 基 礎 に な る方 程 式 が 異 な る．相 対 論 効 果 を考

え る 場合デ ィ ラ ッ ク
ー
ク
ー

ロ ン （Dirac−Coulomb ） の ハ

ミル トニ ア ン （Hamiltonian）を，相対論効果 を考 え な

い 場合 に は，シ ュ レ
ー

デ ィ ン ガー
（Schr6dinger） の ハ

ミ ル トニ ア ン を基礎 に 方程式を考えるの が 通 例 で あ る．

電 子間の 相 ：々作用 の 計算 は い わ ゆ る 時間多消費 （time

consuming ）型 の 計算 に な る の で今 まで様 々 な 方法に よ

っ て こ れを回避あ る い は 簡略化す る 試み が な され て き

。。⇔
ぼ
8
象

長
ゆ

島
琵
註
。

雪

履
壌
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Fig．1Key 　 items　 for　the　 classitication 　 of 　 atomic 　 structure

　 　 calcuJations ．
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た．平均場近似の
一

つ で あ るハ
ートレー一

フ ォ ッ ク （HF ）

法 や こ れ の 相 対 論 版 で あ る デ ィ ラ ッ ク
ー

フ ォ ッ ク

（Dirac−Fock，　HF ） 法 （デ ィ ラ ッ クー
ハ
ートレ ー一

フ オ ッ

ク （DHF ）法 と もい う） もその ひ とつ で あ る．各種 の

近 似 法は こ の HF （ま た は DF ）法を基 準に 分 類 を進 め

る こ とがで きる．

　HF 法 を越 え る近 似 法 と して 2 つ の 立 場が 存在す る．
・
つ は

， 平均場近似 の 枠組み の 中で 電子 配置 を多配 置 と

し電子相関 を配榿間の 相互作用 と して 記述す る 立 場 で 多

配 置 （Multi−Configuration）ハ
ー ト レ

ー一
フ ォ ッ ク

（MCHF ）法 や 配置聞相 互 作用 （Configuration　Interac−

tion．　CI）法 が こ の 流 れ に属す る．も う
一つ は，平均場

中 の
一

究子 軌道 の 紅 を基底 関数系 と し た多体 摂動

（Many 　Body　Perturbation　Theory，　MBPT ）法の 流 れ で

ある ［6］．摂動の 次数 を上 げる こ と に よ っ て 近似 を進 め

る こ とが で き る点 や 連 続状 態 の 寄与 を比 較 的簡 単 に取 り

入れる こ とがで きる 点が こ の 方法 の 利点 で あ る．Fig，2

に近 似法の 相 関図 を示す．

　さて，従来の 原子モ デ ル の 枠組 み で は取 り込 む こ との

で き ない 原 子や 原 子 イオ ン の 状態が 存在す る こ とも指摘

して お か なけ れ ば な らな い ．従来 の 原 子 モ デ ル で は電 子

は原子核 を中心 とする 中心丿J場 の 中で 運動 して お り，多

電子原 予にお け る 電子 間 の 相互作用 は こ の 中心 力場の 形

の 有効的 な 変 形 と して 捉 え られ て きた．さ ら に，原子 （イ

オ ン ）内で 電 子励起等の 遷 移 が あ っ て も中心 力場の 形 は

＼ ／

Fig．2Methods 　that　go 　beyond　the　 Hartree−Fock （HF ＞ or

　 　 DiraG−Fook 　 （DF ）　 apprQximations ．　 NQtatiQns　 are

MCHF （MCDF ）： Multi−Configuration　Hartree （Dirac）
Fock 　method ，（R）Cl二 （Relativistic）Configuration　ln−
teractiQn　Method ，　 MBPT ： Many 　 Body 　 Perturbatton
Theory ，　and （R）RPA ： （Relativistic） Random 　Phase

ApProximation ．
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あま り変 わ らない と もさ れ て きた ．とこ ろ が こ れ らは単

な る 期待 に過 ぎず， 期待 は裏切 られ る こ と もあ る．多重

励起 に よ っ て 内側の 殻か ら電子がほ と ん ど抜けて しま っ

た 原 子 の 電 子構造 は多電 子相関が 決定的 な役割 を 果た

す．こ の よ うな原 子 は 中空原 子 （イ オ ン ） と して 最 近 注

目され て い る．中空原子 は イオン 価 に 比して 高い エ ネル

ギ ーを持 ち 反 応性 も高 い ［7，8］．中 空原 子 をた くさ ん 用

意 して 反転分布 を形成させ れ ば レ
ー

ザ
ー

発振 を期待する

こ と もで きる．プ ラ ズ マ 中 の 高 竃 離 イオ ン が 容 器 の 壁 や

中性 ガス と相彑 作用 して 中性化 され る と きの 初期適程で

こ の よ うな 中 空原 子 （イ オ ン ）が 生 成 され
一

定の 役割を

果た す こ と も十分に 考え られ る．

　 こ の よ うな特異な電子状態で も扱うこ とが で きる 方法

と して 超球座 標法（hyper−spherical 　coordinate 　method ）

が提案 され ［9］，研 究 が 進め られ て い る が ，現在の と こ ろ ，

二 電子系 に つ い て は 多くの 成果が得られ，三電子系 に つ

い て は取 り組 み が 始 まっ て い る段階 で あ る．超球座標法

は 任意数 の 電子系 に 対 し
・
般 的な扱 い をする の は 極 め て

困難 だ と考 え られ て お り，超球 座標法に よる プ ロ グ ラ ム

が任意の 原子 （イオ ン〉 に 適用 で きる 汎用 コ
ー

ドと して

一
般 の 利 用 に供 され る こ とは考え に くい ．

　従来の HF 法 の 流 れ を 汲 む コ
ー

ドで あ っ て も，必要

な注 意 を払 え ば 中空 原 子 （イ オ ン ） の 電 子 状 態 の 計 算 は

不可能 で は ない ．しか しなが ら，
い わゆ る 変分崩壊 （varia

tional　collapse ） を 回避 す る一
般的な 処方箋 は 今 の と こ

ろ ない ．今後 の 研究 に期待す る と こ ろ が大 きい ．

　原子 や 原子 イ オ ン の 電 子構造 や 原子過程 は古 くか ら研

究 さ れ て きた分 野 で あ る が ， 信頼 で きる精密 な計算 デー

タ が提供 で きる よ うに な っ た の は ご く最近 で あり，今後

の 発展 に期待 しな け れ ば な らな い 点も多 い ．

　以 下 の 節 で は ，主 と して 相対論を基礎 と し た原子 コ
ー

ドの 紹介 と解説 を行う．2．2で は，原子の 電 子状 態の 計

算法 につ い て簡単 に記 し，近似法に基 づ く分類 を行 う．

2．3で は，い くつ か の 原 子 コ ードを 取 り上 げそ の 特徴 に

つ い て 記す．2．4で は，まとめ を行う，

の ハ ミ ル トニ ア ン は次 式で 与 え られ る．

坂 一
写（乃

P 一互
　 t

　　　　ri）・就 ・ （2）

本 章 で は特 に 断 らな い 限 り原 子 単 位 （e ＝h ＝
m
＝1，c ＝

α

一1＝137，036）を用 い る．こ こ で ， 囎 は 第 ゴ番 目の 電

子 の
一

電 子デ ィ ラ ッ クハ ミル トニ ア ン で

hD＝cα
・P ＋ c2 （β

一1）， （3）

と表され る．こ こ に ， p は 電 子 の 運 動量 ，α ，βは 4 ×

4 の 行列で パ ウ リの ス ピ ン 行列 σ と 2 × 2 の 単位行列 ’

を用い て

・ ・（91）・ ・
一（

’　　00

　
−

’）・ …

と表され る．さ ら に （2 ）式 に お い て ，一
　Zf　ri は核引力

ポ テ ン シ ャ ル ，1／rij は 電子間 ク ーロ ン 反 発 ポ テ ン シ ャ

ル で ある．

　デ ィ ラ ッ ク の
一

電子軌道関数 φ。 。加 は デ ィ ラ ッ ク の

四 允 ス ピノ ル と呼ば れ メ ジ ャ
ー成 分 P とマ イナー成 分

ρ を用 い て

蝓
一爿駕3，諏脚 （5 ）

と表 される．多電子波動関数，すなわち，原子状態関数

（Ato皿 ic　State　Function，　ASF ） ψ は ・・電 子軌 道 関数

φ切 剛
の 積和の 組 み 合 わ せ で 表現 され る．原 子 の 被占

一

電子軌道関数 の 組 （配置）｛φnnjm ，φぬ ア泌
…

｝を ひ とつ

選び電子交換 に対す る反対称性 を満 た す多電子波動 関数

を作 る．電 子が，どれ と，どれ と，どの 軌道 を 占め て い

る か とい う電子配置を記述 する 関 数な の で
，

こ れ を配 置

関数　（Configuration　State　Function，　CSF）　と い う，

CSF ，φ
q をい くつ か と り線形結合を作 っ て 原子状態関数

（ASF ），ψを構成す る．す なわ ち，

2．2　原子の電子状態の計算法

　原 子の 電 子状 態 は相対論 に お い て は次 の 多電 子 ハ ミ ル

トニ ア ン を用 い て 計算 さ れ る ［10］．

咒 ＝nDC ＋ 7tB
，。it＋ 7tL。mb ． （1）

こ こ で ，7tDC は デ ィ ラ ッ ク
ー7 一

ロ ン の ハ ミ ル トニ ア ン，

そ して，7tB．eit と 7tL。mb は そ れ ぞ れ Breitの 相 互 作 用

お よ び Lamb の 相互 作用 で あ る．デ ィ ラ ッ クークーロ ン

ψ
■Σ Cgψ

，，　　q

（6）

と表す．た だ し ， Ce は展開係数 で あ る，ハ ートレー一
フ

ォ ッ ク法の 相対論版で あ るデ ィ ラ ッ クー
フ ォ ッ ク （DF ）

法 にお い て は，原子の 電子状 態 は一電 子波動関数の 正 規

直交性 （orthonormality ） の 条件 の 下 に レ イ リ
ー

商 ：

〈ψ1川 ψ〉／ 〈ψ［ψ〉 を最適化 し て 得 ら れ る．つ ま り，

DF 法 の 処 方箋 は
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〈ψ圃 ψ1、
　　　　　

＝＝＝⇒　stationary
　〈ψ1ψ〉

under 　the　constraint 　that

〈φπ脚 1φ。
・。翔 〉 ＝ δ（。njm），（助 励

とな る．

（7 ）

（8 ）

　 ASF の 構成法 お よ び 最適化 の 際 に 最適化 の 対象 と な

る パ ラ メ ータの 選 び 方 に よっ て 計 算 法 は幾 つ か に 分 類 さ

れ る．CSF を ひ とつ だ け用 い て ASF を構成す る の が

単配 置 DF 法 ， 複数 の CSF で ASF を構 成 す る の が 多

配置 DF （MCDF ）法 で あ る，そ して こ の と き原子軌道

関 数 を最 適化 の 対 象 か ら外 し CSF の 線 形 結 合 の 係 数 の

み を 最 適 化 す る の が （相対 論 的） 配 置 問相 互 作 用

（（Relativistic）Con且guration　lnteraction，（R）CD 法 で

あ る．こ の 意 味 で 概 念 的 に は RCI 法 は MCDF 法 に含

ま れ る．逆に ，MCDF 法は RCI 法 に 含 まれ る との 考え

方 もあ る ［11］．し か し，実 際 の 数 値 計 算 に お い て は

MCDF 法 と RCI 法 は適 用 範囲が 異 な る．　 MCDF 法 は

内殻励起等 に よ る
一

電子 軌道 の 緩和 を正確に評価 しな け

れ ば な らな い な どの 場合 に 力 を発揮す る．RCI 法 は 半

径 の 大 きな
一

電子軌道 （defuse　orbital） の 寄 与 が 重 要

で あ る よ う な 場 合 に 力 を 発 揮 す る． し た が っ て ，

MCDF 法 と RCI 法 は 実務 上 は 互 い に 区 別 して 扱 わ れ

る．

　 さ て，こ の よ うな計算 におい て 原子軌道関数の 正規直

交性 は 計算 を進 め る上 の 仮定 （Ansatz） に 過 ぎ な い の

で あ っ て 物 理 的 な要 請で は ない こ と に 注意 し て お く必要

が あ る．こ の よ うに 仮定 して お くこ と に よ っ て 多電子系

にお い て も・
源 子軌道概念 を捨 て ない で すみ ，多電子系

に おける
一

電子仮定を考える こ とが で きる．

　さ ら に原子 軌道関 数 が満 た す方程式 は
一

般 に は 他 の 電

子 の 振 る 舞い とは 独 立 に は定 まら ない ．ひ とつ の 電 子 が

他 の 電子 か ら感 じ る相 互作用 は非局所的な相互 作用 に な

ら ざ る を得 な い の で 見通 し も悪 く，最 も計算時間の か か

る部分 の ひ とつ で あ っ た．そ こ で ，以前か ら，
い ろ い ろ

な近 似 法 が 試 み ら れ て き た．Slaterの X ．近 似，

Cowan の 近 似 等 ［12］が 開発 さ れ て きた が，こ の よ うな

近似 で 記述 で きない 効果 も多い こ とに留意 して お か ね ば

な らな い ．

2．3 原子コ ー ド

　本 節 で は，相 対論 に 基 づ い た 原子 コ
ー

ドの 具体例 を 2

例紹介する。

2．3．1　 GRASP コ ード

　 General　Purpose　Relativistic　Atomic　Structure　Prog−

ram （GRASP ） は，　 MCDF −RCI （Multi−configuration

Dirac　Fock−Relativistic　 Configuration　Interaction） 計

算 を Numerical 　Dirac　Fock に基 づ い て 行 う．　 GRASP

は 1980年に 1．P ．　Grant （Oxford　University）と共同研

究者 が発表 し た MCDF パ ッ ケ
ージ ［13］を前身 と して い

る．そ の 後 い くつ か の コ ードが 追 加 され，そ れ らを ま と

め て ユ ーザ イ ン タ ーフ ェ イ ス を 改良 し，1989年 に

GRASP が発表 され た ［14］．そ の 後，1992年 に は未 出版

の 改良版 で ある GRASP2 が出され［15］，1996年 に は会

話 型 の ユ ーザ イ ン タ ー
フ ェ イ ス を 持 ち 相 関 軌 道

（Correlation　 Orbital） の 扱 い そ の 他 を 強 化 し た

GRASP92 が 発 表さ れ た ［16］．現在で は ，
　 GRASP92 と

GRASP2 が 広 く使わ れ て い る．

　 GRASP2 は Numerical　Dirac　Fock に基づ い て デ イ ラ

ッ ク
ー
クーロ ン ハ ミ ル トニ ア ン 7tl

）c を 最 適化す る．摂

動 に よ っ て，Breit の 相互 作用 7tBreitと Lamb シ フ ト

7tLamb を評 価す る こ とが で き る．　 OSCL オ プ シ ョ ン を

用い る こ とに よっ て 電気双極子遷移を含む多重極遷移を

任意 の 準位の 組 み 合 わ せ に対 し て 計算す る こ とが で き

る．計算法 と して は ，非相対論極限 で velocity 　form に

つ なが る クーロ ン ゲージ に よる行列要素 と，非相対論極

限 で length　form に つ なが る Babushkin ゲ
ージ に よ る

行列要素が用意され て い る．両者 の結果 を比 べ る こ と に

よっ て 波動関 数の 精 度 の チ ェ ッ ク が で きる．

　 GRASP92 で で きる こ とは 基本 的に は GRASP2 と 同

じで ある が ， 微分 方程 式の 解法 ル ーチ ン の 改良など に よ

っ て SCF の 収束性が格段 に 良 くな っ て お り， 中性 原 子

や 中性 に 近い イ オ ン の 電 子 状態の 計算に は特 に力 を発揮

する ．しか し，多価 イ オ ン に つ い て は SCF の 収朿性 は

も と もと い い の で GRASP92 を用 い る メ リ ッ トは あ ま

り大 き くな い ．原子番号 を ス キャ ン し なが ら多数の エ レ

メ ン トにつ い て ま とめ て計算を行うとい っ た 目的 の た め

に は 会話型 で な い GRASP2 の ほ うが 使い や す い か もし

れ な い ．

　 GRASP2 は FORTRAN77 の コ ン パ イ ラ が 動 い て い

れ ば お お むね ど の ような計算機 にで も イ ン ス トール 可能

で あ る が，GRASP92 は FORTRAN77 の IBM に よ る

拡張 をサ ポ
ー

トして い る コ ン パ イ ラで ない と コ ン パ イ ル

＆ イ ン ス ト
ー

ル が で きな い ．した が っ て，GRASP92 を

使 うこ との で きる コ ン パ イ ラ ，OS，ハ
ードウ エ ア の 組

み 合 わせ はか な り限 られ て い る．
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　GRASP92 と GRASP2 は 直交軌道 関 数系を用 い て の

輻射遷移確率 の 計算 が で きる，非直交軌道 関数系 を用 い

て の 輻射遷移確率 や無輻射遷移 の 計算，光電離や 電子散

乱の 計算 に は他 の コ ードが 必 要 で あ る．こ の た めの コ ー

ド と して は
，
S．　Fritzsche （Kassel　University） と共 同

研 究者 の 手 に な る Relativistic　Atomic　Transition　and

Ionization　Properties （RAT 】P ） コ
ー ド が あ げ ら れ

る ［17］．RATIP コ ードは GRASP92 に よ る電子状態の

計算結果 を用 い て 原子 の Augcr 遷移 の 計算 を 行な うこ

とがで きる．GRASP92 と 同様な会話型の ユ ーザ イ ン タ

ー
フ ェ イス を持ち，ク

ー
ロ ン相 互作 用 に よ るオージ ェ 遷

移の み な らず Breitの 相互 作用 に よ る オ
ージェ 遷移 の 計

算 をす る ．Fig．3 に RATIP の 構成 と GRASP92 との 関

係 を示す．

2．3．2 　HULLAC コ ード

　Hebrew　 University　 Livermore 　 Laboratory　 Atomic

Physics　Code （HULLAC ）は名前 の とお りヘ ブ ラ イ大学

と ロ ーレ ン ス リバ モ ア 国立研究所 との 共同研究 で 作成 さ

れた コ ー
ドで あ る ［18］．過大 な計算時間 を消費す る こ と

な く原 子構造や 原子過程 につ い て の 種 々 の 物理 量 を計算

す る．

　 般 に MCDF の 計算 で 時間 を消費す る計算の ひ とつ

倉　 　 　 Wavefi皿 Ctio皿 8　and

　 　 　 Energy　PositiOIIs

は電子間相互作用ポ テ ン シ ャ ル 1／rij の 行列要素の 評 価

で あ る．HULLAC コ ードは電子の 動径座標 ri に の み 依

存す る球対称 の 局所場平均 ポ テ ン シ ャ ル γ（ri）を導入

して こ れで 究子 間 相互 作用ポ テ ン シ ャ ル を置 き換 え る．

HULLAC コ ードは ， デ ィ ラ ッ クークーロ ン ハ ミ ル トニ

ア ン の 代わりにゼ ロ 次ハ ミ ル トニ ア ン

岸 写［ト 紅 吟 i
　　　　ri

）］・

を 導入 し，7to を最適 化す る．7tDC との 差

　 　 　 　 　 　 　 　 　 1
　　　　　　　　　　一Σ γ（η ），7t1＝7tDC− H

。
＝Σ

　 　 　 　 　 　 　 絢 プヴ　　 s

（9）

（10）

は小 さい と仮 定 す る．Breitの 補 正 と Lamb シ フ トは 摂

動 に よ っ て 計算す る．

　HULLAC は原 子 や イ オ ン に 関す る 次の 物理量を計算

する こ とが で きる．

●

●

○

●

●

●

●

エ ネル ギー準位 と遷移エ ネル ギ
ー

放射遷移確率 （spontaneous 　emission 　rates）

電子 衝 突励起断面積

電子衝突 イ オ ン化断面積

自動電離係数

光イ オ ン 化 断面 積

放射再結合係数 （radiative 　recombination 　rates ）

GRASP92

Fig．3Relations 　between 　GRASP92 （General 　 Purpose 　Re−

　　　lativistic　 Atomic 　Structure　Program 　92） and 　RATIP

　　　（Rejativistic　 Atomic 　 Transition　 and 　lonization　Prop −

　　　erties ），and 　the　items　enabled 　by　RATIPcode ．

　 HULLAC コ ードは 電 子 相 関項 の 局所近似 を行 っ て い

る の で 旨
1
頭 に 記 した よ うに比 較的簡単 な計算で種々 の 物

理 量を求め る こ とが で きる．しかし，電子相関が大 きな

役割 を果たす よ うな系に つ い て こ の コ ードを適用 す る の

は 注 意 が 必要 で あ る．た と えば，光や 電子衝撃に よ る 原

子 （イ オ ン ） の 内殻励起 や イ オ ン 化等が こ れ に あ た る ．

X 線 や 高速電子 に よ っ て イオ ン 化 が ドラ イ ブ され る プ

ラ ズ マ や ，非 マ ク ス ウ ェ ル 的 な電子の エ ネル ギ
ー
分布 が

見 られ る プ ラ ズ マ 等 の 解析 を行 う際 に は適用 範囲 に つ い

て の 十 分 な 考慮 が 求め られ る だ ろ う．

2．4　おわ りに

　 プ ラ ズ マ 物理 の 精密化 の ため に は相対論的原子 コ
ード

が 必 須 で あ る とい う観点か ら，多配i デ ィ ラ ッ ク
ー
フ ォ

ッ ク 法 を中 心 に して 原 子 の 電 子 状 態お よ び 原 子 過程の 計

算 法 と 2 ，3 の 原 子 コ ードを紹 介 した．加 熱 過 程や 壁 と

の 相互 作用に よ っ て 熱分布 か ら大 き く外 れ た プ ラズ マ を

考える と き，プ ラ ズ マ 中の 原子 （イ オ ン ） も また ， 熱 分

布か ら外れ て い る と考える の は極 め て 自然 で あ り，精 密

な原 子 コ ードは こ の よ うな プラ ズマ の 解析 に 大きな 力 を
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発揮する と考 え られ る．
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