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　　原子分子デ
ー

タベ ー
ス の 具体的 な利用 方法例 と して，NIST の 原 子 ス ペ ク トル データ ベ ー

ス と分子 の 化学反

応 デ
ー

タ ベ ー
ス ，核融合科学研 究所 の 衝 突 過程 の 断 面積等データベ ース ，ADAS ，そ して 化学反応デ

ータベ ー
ス

と し て GRI−Mech の 使 い 方 を 紹介 す る．

Keywords ：

　 　 atomic 　and 　molecular 　database，　wavelengths ，　transition　probabilities，　collision　cross 　sections ，
　 　 chemical 　reaction 　rate 　COnStantS

　本章で は，原 子分 子デ
ー

タ ベ ー
ス の 具体的な利用方法 を

い くつ か 紹 介 す る，検 索 方 法 は，デ
ータベ ー

ス ご と に 異

な っ て お り，ち ょ っ と した コ ッ が あ っ た り，い ろい ろ な オ

プ シ ョ ン が あ っ た りす る の で ，是非 自分で もい ろ い ろ 試 し

て 使 っ て み て ほ しい ．どの デ
ー

タ ベ ー
ス で も，ユ

ーザ ー
か

らの フ ィ
ードバ ッ ク は重 要 なの で，使 い 勝手や，デ

ータ内

容な どの 要望 は，どん どん 出す と良 い ．イ ン ターネ ッ トで

ア クセ ス で きる デ
ータベ ー

ス の ほ と ん ど を文献 ［1］第17章
で 紹介して い るの で そ ち ら も参照 して い ただ きた い ．

　原 子 の 波長 ・遷 移確率 と， 電 子 衝突電 離，励起，再結合

断面積 ・速度係数に つ い て は，イ ン ターネ ッ ト上 の データ

ベ ー
ス を一

度 に 検索 で き る 検索 エ ン ジ ン GENIE ［2］が

IAEA に よ っ て提供 さ れ て お り， これ らは，原子 （イ オ ン）

を 指定する だ けで 検索が 実行 され，そ れ ぞ れ の データベ ー

ス か らの 検索結果 が その まま表示 され る よ うに な っ て い

る．こ れ らの データ を調べ た い 場合 は，この サ イ トを利用

する の が 手っ 取 り早 い ．

4．1　 NIST

　米国標準技術 研 究所 （NIST ）で は，そ の 名の とお り標準

デ
ー

タ Standard　Reference　Dataの 整 備 に 関 す る研 究 を 広

く行 な っ て お り，多 くの デ
ー

タ ベ ー
ス を提供 して い る．そ

れ は，1968年 に ア メ リ カで 制 定 した 標準デ
ー

タ を提供す る

法律 に 基 づ い て い る．そ の 総 合 的 な 入 りロ と し て NIST

Data　Gateway ［3］が ある．こ の ペ ージ の 左 側 の 分 野 リス ト

か ら 「Atomic 　and 　Molecular　Physics」を選ぶ と
， 原 子 分子

関係 の データベ ース の リス トが 出て くる ．ある い は，右側

の Quick　Listか ら 原 子 ス ベ ク トル デ
ータ ベ ー

ス
1’Atomic

Spectra　Database　ASDII［4］へ 行 く こ と も で き る．「Physi−

cal 　Reference　Data」を選ぶ と物理系 の データベ ース リス ト

［5］へ 行 く．こ こ に は 周期律表もある ．その 中 に 原子分光

データ と分子 分光 デ ータ な ど が あ る．原 子 分 光 データ は，

ASD の ほ か ，基礎原子ス ペ ク トル デ
ー

タ ハ ン ド ブ ッ ク （中

性 原 子 と 1価 イ オ ン の ス ペ ク トル 線 の 波長 と強度の デ
ー

タ

集 で
， データ は ASD に含ま れ て い る 〉，水素 と重 水素の エ

ネル ギ
ー

レベ ル （理 論 に よ る オ ン ラ イ ン 計算）， 中 性原 子

の 基底状態 と電離エ ネル ギ
ー

表，X 線遷移エ ネル ギ ー （Z
＝10− 】00の Kα 線等），原 子ス ペ ク トル の 文献デ

ータベ ー

ス などが あ る．分子 分光 データ は ， 2原 子 分 子 ， 3 原 子分

子，炭化水素 の 回転遷移 の マ イ ク ロ 波 ス ペ ク トル デ ータ

（同位体を 含む ），赤外分光器較正 用波数表，星間分子の マ

イ ク ロ 波 遷 移 周波数 な どが あ る．「Atomic 　and 　Molecular

Physics」で は，オ ン ラ イ ン 以 外 の データベ ース も リ ス ト

ア ッ プ され て い る．オ ン ラ イ ン の もの で ，NIST　Chemistry
WebBook ［6］で は分 子の 様 々 な基 礎 デ

ータが 集 め られ て い

る．SRD107と して ，分 子 の 電 子 衝 突 電 離 ・
励 起 断面 積 の

ス ケ
ー

リ ン グ理論 （BEB モ デ ル ）に よ る オ ン ラ イ ン 計算 が

実行 で きる ［7コ．そ の ほ か ，中性 原 子 ・分子 の 気相化学 反

応 の 速 度係数の デ
ー

タ ベ ー
ス ［8］，液相中の 分子 の 化学反

応 の 速 度係 数 の データベ ー
ス ［9］が 提 供 され，化学 反 応 式

に よ っ て 検索が で き る．

　 こ こ で は，最 も よ く利用 さ れ て い る 原 子ス ペ ク トル デー

タベ ース ASD ［4］につ い て ，簡単 に使 い 方 を 紹介す る ．2

つ の データ ベ ース 「Lines」と 「Levels」が あ り，　 Lines の ほ

うは ス ペ ク トル 線の 波長 と遷移確率 ， 遷 移の 上準位 ， 下 準

位の 情報，デ
ー

タ の 出典が見られ る．調べ たい イオ ン
， 例

え ば，C3＋ イ オ ン の 場合 は，分光記号で CIV と指定 し，波

長範囲 を指定 して検索す る （図 1＞．複数の イ オ ン を指定

す る こ とも可 能で あ る．検索 の と きの オ プ シ ョ ン と して ，

表示方法をテ キス ト形式に した り，レ ベ ル エ ネル ギ ー
の 単

位 を変 更 した り出 来 る．検索条件に，エ ネ ル ギー
準位 の 範

囲 の 指定や，遷 移強 度の 範囲 の 指定，データ精度の 指定 を
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図 1　 NIST の ASD ［4］の 凵 ne の検 索画面 ，一番上部 で イオ ン 及 び

　　 波長範 囲 を 指 定 す る と検 索 が で き る．検 索条 件等 の 変更

　　 や，オ プ シ ョ ン で 図 の 作 成 な ど も で き る，「Dynamic
　　 PIQts」で は，熱 平衡 を仮定 した ス ペ ク トル の 図 も 表示 で き

　　　る （図 2参照）．「GrotrianDiagram」 で は，エ ネル ギ
ー
準

　 　 位 と遷 移 の 関係 を図 に したグ ロ トリア ン 図 が 作成 で きる

　 　 　（図 3参照 ）．

した り，表示 さ れ る 波長 を真空 の み に した り，とい っ た 変

更もで きる．デ フ ォ ル トで の 表 示 は，波 長 （計測 値，A），

Ritzの 波長 （A），相対 強 度 ， 遷 移 確率 Aki（s
−1
），遷 移確率

の 精度 （AAA （0，3％ 以 下 ）〜E （50％ 以 上 ）），上準位 お よ

び 下 準位 の エ ネ ル ギ
ー

（cm
−
1
），遷移 の 電子配置 （Con−

figuration），LS 多重 項 （Term ＞，全角運 動 量 量 子 数 ．1
， 統

計 重 率 g，遷 移 の タ イ プ （何 もな い 場合 は 電子双極子遷

移）， 出 典 が 表示 され る．波長 は，2000A 以 下お よ び20000

A以上 は 真空の 波長，そ の 間は空 気 中 の 波 長 で あ る．ま た ，

Ritzの 波長は，遷 移 の 上 準位 と下 準位の エ ネル ギ
ー

の 差の

逆 数 が 真空 の 波長 で あ る と し た Ritzの 原理［10］に 基 づ

き，実験 に よ っ て 得 られた 準位の エ ネ ル ギーを使 っ て 出 し

て い る．

　基本的に 実験値 を元 に 評 価 され た デ
ータで あ るが，エ ネ

ル ギー
レ ベ ル に つ い て は，実験値か らの 外挿や 理論値の 場

合 が あ り括 弧 で 表示 され る．オ プ シ ョ ン で ，波長 の 位 置 の

図 （
1’Line　Identification　Plot

”
）や ，サ バ の 熱平衡の 場合の ス

ペ ク トル 線強 度 の 計 算 を電 子温 度 と 電 子 密度を指定 して 作
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図 2 　NIST の ASD ［4］の Line の 中で，　Dynamic 　Plotsオ プ シ ョ

　　　ン の Saha −LTESpectrum を選 択 した場 合 に作 成 され る，熱

　　 平衡時の ス ペ ク トル で，CIV の例 （1− 2000A＞を示 す．電

　　 子温度 100eV ，電子密度 10i3cm
’3

を指 定 した．ス ペ ク ト

　 　 ル 線強度 は相対値 に な る．

成す る こ と もで きる （
11Saha −LTESpectrum

’「
）．図 2 に CIV

の ス ペ ク トル の 例 を示 す．こ れ らオ プ シ ョ ン で 作成 した 図

は，検索結果 の 画面の 潘 下 に リ ン ク が 出て きて ，PDF

等で の 表示 ・ダ ウ ン ロ ードや ， 図の デ
ー

タ の テ キ ス ト表示

が で きる．

　また，グ ロ トリア ン 図 （Grotrian　Diagram ） と呼ば れ る ，

エ ネル ギー
準位 と準位間の 光 学 的 許容 遷 移 の 関係 を表す図

を作成 す る こ と も可 能 で あ る．図 3 に CIV の 場合を示す．

こ の 図 は JavaScriptを使 っ て ダイナ ミ ッ ク に 表示 さ れ

る．遷移を示す線 をク リ ッ ク す る と，上 準位や 下 準位の 情

報や，波長，遷移確率 も表示で き るた め，ス ペ ク トル 線 の

遷 移 の 理 解 の 助 け に な る．

　次 に，ASD の トッ プペ ージに 戻 り 「Levels」を選 択 す る

と，イオ ン の 原子構造 を調 べ る こ とが で き る．イ オ ン を分

光 記 号 で 指定す る と，励起状態 の 電子配置，LS 多重項，全

角運 動 量 量 子 数 ノ，レ ベ ル エ ネ ル ギー
（cm

一
り が 表示 さ れ

る．検索 の と きに ，エ ネ ル ギー
の 表示 を eV 　に変更す る こ

と も可 能 で あ る．元素 番 号 が 大 き な 多仙 イ オ ン の 場合 は，

配 置 間相 互作 用 に よ る混 合が あ る た め ，そ の 表示 さ れ て い

る配 置 σ）占め る 割合 （％ ）も表示 され る．例 と して ，図 4

に WLXX （W69
＋

）で 検索 した と きの 結 果 を示 す ．レベ ル エ

ネル ギー
の 値 が，斜字体 に な っ て い る の は

， 実験 に よ る 評

価 が ない 理 論値 で
，

＋ x と書 か れ て い る もの は，不 定 性 が

あ る こ と を示 して い る．電離閾エ ネ ル ギーも表示 さ れ る ．

　詳 しい 使 い 方，説明 は，ヘ ル プベ ージ （ホ ーム ペ ージ上

部 に リ ン ク）に記 述 さ れ て い る．

　NIST が 公開 して い る デ
ー

タ ベ ー
ス の 中か ら，もうひ と

つ ，分子 の 化学反応 の デ
ータベ ー

ス NIST 　Chemical　Kinet−

ics　Database ［8］を紹介す る．様 々 な分 子 の気相化学反応 の

速 度係 数
且
を，化 学 反 応式等 を指定 し て 検索 で きる．例え

ば，初期状態 と して CH4 と人力 して CH4 だ け を指定 して 検

索す る と，反応 式 ご と に分 類 した908レ コ ードが ヒ ッ トし

た．そ の 中 か ら，7 レ コ ードヒ ッ ト し た CH4 ＋02→CH3 ＋

1　反応 速度 係数 （Rate　coe 茄cients），反応 定数，速度定数 （Rate　constant ） な ど ともい う．
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図 3　NIST の ASD ［4］の Line の なか で 作成 した グロ トリア ン 図 の 例 と して，　 C　IVを示 す，縦軸 は エ ネル ギ
ー

で，励起状 態の エ ネル ギー準

　　　位 が横棒 で示 されて い る．それ らの電子 配置 は，横 軸に 1s2ns の よ うに 記 され，こ れ は，　 ls2　ns の 意味 で，主量子数 n ＝2〜9 （np 、
　　　nd は も う少 し上 ま で 〉が 描か れ て い る ．その 横棒 の 間に 引 かれ て い る斜め の 線 が，光 学的 許 容遷 移 （電気双 極子 遷 移，　 E　1 ）で あ る，
　　　電 気双 極子 遷 移の 選 択 則 と して 方位量子 tWAl＝± 1 に 当 て は ま る もの が描 か れ て い る．そ の遷 移 の線 をク リ ッ ク す る と，上 準位，下 準

　　　位 の情 報 や波 長，遷移確 率が 表示 され る，デ ータ ベ ース の 中 に 入 っ て い る デー
タ を元 に図 が描 か れ て い る た め，この 場 合，’が 3以 上

　　 　の 励 起状 態 間 の遷 移 の デ
ー

タ が含 ま れ て い な い こ と もわ か る ，

図 4MST の ASD ［4］の Levelsで，　W 　LXX （W69＋〉 を検 索 した結 果．基 底 状 態．励 起 状 態 の 電 子 配 置 （Configuration），　 LS 多重 項

　　　（Term），全角 運動 量量子 tw　J ，エ ネ ル ギ
ー

レベ ル （cm
−1

；＋x は 計算値 に 不 定性 が あ る こ と を示 す），混 合 の 割 合 （％ ） で，他 の 項

　　　が混 ざっ て い る と きは，2番 目に 大 きい もの も表 示．
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HO2 を見 て み る と，図 5の よ うに，速度係数 に 関す る ア レ

ニ ウ ス の 式 と，そ の パ ラ メ ータ A （頻度因子）と n ，活性化

エ ネ ル ギ ーEa ，適用 温度範囲が デ
ー

タ の 出典 ご との リス

トと して表示 され る．化学反応が ，1体 反 応 （1次）か，2

体 反 応 （2 次）か，3 体反 応 （3 次）か に よ っ て ，   rder

が 分類 され，速 度係 数 の 単位 が，1次 の 場 合が s
−1，2 次が

cm3 　molecule
−
ls
−

】

， 3 次 が cm6 　molecules
−2s −1 と な っ て

い る．

　 出 典 の と こ ろ を ク リ ッ ク す る と，論 文 の 情 報 が 得 られ

る．さらに，上 部 に 表示 され た化学 反応 式の 分 子 をク リ ッ

ク す る と，Chemistry　webbook ［6］へ 飛 ん で ，そ の 分子の 情

報 が 見 られ る ように もな っ て い る．

　 出 典 の 前 にあるチ ェ ッ クボッ クス をチ ェ ッ クして，
”Create

Plot1’を ク リ ッ クする と，図 （ア レ ニ ウ ス プ ロ ッ ト）が 描 か

れ て ，デ
ータの 比 較が で きる．図 6 に例 を示 す．ア レ ニ ウ

ス プ ロ ッ トは，横軸が 温 度 の逆数，縦軸が 反応係数 の 対数

で あ る た め，傾 きか ら活性 化 エ ネル ギ
ーが 求 め ら れ る．

チ ェ ッ ク さ れ たデ
ー

タ を使 い ，ア レ ニ ウ ス の 式 で指数部 の

前 に温度 T の n 乗 の 項 を仮定 しない 場合 と仮定 した 場合の

フ ィ ッ トも自動 で 実行 して，結果が表示 され る．

4．2　 NIFS
　核融合科学研究所 （NIFS）で は，原 子 ・分子の 衝突過程

の 断面積
・速 度係 数等 の 数値 デ

ー
タベ ー

ス ［11］ を 作成，

公 開 して お り，表 1 に示す よ うに，9 つ の データベ ー
ス か

ら構 成 さ れ て い る ．AMDIS ，　 AMOL が 電 子 衝 突過 程 ，

CHART ，　 CMOL が 重 粒 子 衝 突過程 の デ ータ ベ ース で ，

SPUTY ，　BACKS は プ ラ ズ マ 固体 相 互 作用 の デ
ー

タベ ー
ス

で あ る．データベ ース 作成 の 歴史的経緯 か ら DIO が あ る

が ， 近 年 は 分 子 の 電 子 衝突解離過 程の デ
ー

タ は AMOL に

格納 して い る．デ ータ ベ ー
ス は 1978年 か ら順 次 作 成 さ れ，

現在の イ ン タ
ー

ネ ッ トに よる公 開は，1997年 か ら行 っ て い

る．こ れ らの データベ ース に格納 して い る データ は ，基 本

的 に は 出版 され て い る原 著論文 か ら収集 した もの で ，一つ

の 衝 突 過 程 に対 して，複数 の 理論や 実験な ど に よ るデータ

が 表示 され る こ とが多 い．原子 データ は，実験 方法や理 論
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図 5　 NIST の ChemicalKineticsDatabase［8］で検索 し，　CH4＋ 02

　　 →CH3＋HO2 の 化 学 反 応 を 選 択 して 得 ら れ た 検 索 結 果．
　　 デー

タの 出典 ご とに ，適 用温度範 囲，速 度 係 数 を表 す ア レ

　　 ニ ウス の 式の なかの パ ラメ
ー

タ A ，n ，　 Ea に対す る値が 表

　　 示 される，Orderは 速度係数の 単位を示す （本文参照〉．
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図 6　NIST の Chemical　Kinetics　Database ［8］で検 索 し，図 5 で

　　 示 した反応 の すべ て の デー
タ をチ ェ ッ ク して ア レ ニ ウ ス プ

　 　 　ロ ッ トを描 い た結 果，1968と1978の 理論 デ
ー

タ を 除 き，ど

　 　 の文 献か らの データ もほぼ一致 してい る．

表 1　 NIFS 原子 分子 数値 デ
ー

タベ
ー

ス ［11］の 構成．

デ
ー

タベ
ー

ス 名 内容 備 考

AMDIS

CHART

10NEXCDIOREC

AMDIS 　Molecule
（AMOL ）

CHART 　Molecule
（CMOL ）

SPUTYBACKS

原子 の 電子衝 突電離 断面 積，速 度係 数

原子 の 電子衝 突励起 断面 積，速 度 係 数

分子 の 電子衝 突解離 断面積

原子 の 再結 合 断 面積 ，速 度係 数

原子の 重 粒 子衝 突荷 電 交換 断 面積，電離断面積

分子 の 電子衝 突過程 断面積，速度係数 （全断面積，弾性散乱，励起，電離，
解離，再結合，電子付着）

分 子の 原子 衝突過程断面積，速度係 数 （弾性散乱，励起，電離，解 離，電

荷 移彳于，　組 替）

イオ ン の 固体表面で の ス パ ッ タ リ ン グ収率

固 体表面で の 後方散乱 係 数

H2 な ど．

分子標的の 古い デ
ータも含 む
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計算手法などの 違 い など に よ り， 著者 に よ っ て異 な っ た値

が 出 され て い る こ とが 多 々 あり，どの デ
ー

タ を信頼 して利

用 すべ きか ， 気 を つ け る 必 要 が あ る．本講座 3．4節で デ
ー

タ

評価 に つ い て 述べ たが，核融合研 の データベ ー
ス で は，そ

の よ うな様 々 なデ
ー

タ を比較 して ，デ
ー

タ評 価を行うこ と

が で きる ようにな っ て い る．すで に 論文 と して 藷価が 行わ

れ た データ も収集 して あ り，そ の よ うな デ
ー

タ は，実験

（E ）で も理論 （T＞で もな く，評価 済 み 推 奨デ
ー

タ 「V 」が

表示 さ れ る よ うに な っ て い る．研 究の 進歩 に よ り新 た な

デ
ー

タ が 出 され る こ と もある た め ，デ
ー

タ ベ ース の ア ッ プ

デ
ー

トも重 要 で あ る ．ア ッ プ デ
ー

トは 国内の 原 予分子 物理

学研 究者 の 協力 を 得 て 行 な っ て い る．

　表 1 で 示 し た こ れ ら の データ ベ ース は検 索 シ ス テ ム を持

ち，原 子 名な どで の 検索 が で き，数値データ は ， 数 表の 表

示 に 加 え，グ ラ フ 表 示 が で き る．ま た，AMDIS 　ION
，

CHART
，
　SPUTY ，　BACKS は，経験則に よる 断面積 も同時

に グ ラ フ に 書 くこ とが で きる ．10N の 電離断面積 に つ い て

は，Lotz の 経 験 則 （原 子 番 号≦ 30）［12〕，　 CHART は，
H ，H2，　 He 標的 に 対す る 電荷移行 断面積 の 経験則 ［13］，

SPUTY は 単 原子 固 体に 対す る ス パ ッ タ リ ン グ 収率 の 経験

則 ［ユ4］，BACKS は軽元 素入射に対 す る 後方散乱係数 の 経

験則 ［15］ を用 い て い る．Lotzの 式 は，文献 ［1］第 13章 の

（13．1．5）式 に も記述 して あ る．竃 荷移行断面積 は，文献

［1］第 7章 に様 々 な経験 則が 記述 され て い る の で，参考 に

な る．デ
ー

タベ ース の 中 の CURVE へ 行くと，経験則 で 断

面 積 を作図す る こ と もで きる．

　 図 7 に，例 と して 電 子衝突断面積，AMDIS 　ION の 検索

AMDJS 　TON ［ZATiON

　 　 へ r
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　 ・5怕t・　 　　 1
mberoftlaCtron ！　　　　］｛
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画面 を示す．元本名 や価数な どを指定 して検索 で きる．検

索す る際 は，断面積 か速 度係数 を指定する 必要が あ る （デ

フ ォ ル トは 断面積）．オ プ シ ョ ン と して ，理 論，実験，評価

デ
ー

タ を選 ん だ り，著者や 出版年 な どの 指定や ，検索結 果

を例 え ば 出 版年 で ソ
ー

トす る よ う に指定す る こ ともで き

る．検索の 結 果は，衝突過程 ご とに 分類 され て 表示 され る．

ヒ ッ トする データ が300件 を超 え る と検索 が 打 ち切 ら れ て

し まうの で ，あ る程 度 狭 くな る よ う に条 件 を指 定 した ほ う

が 良い ．こ の デ ータ 数 の 検索 上 限 は，AMDIS 　EXC と REC

に は な く，EXC と REC の 場合 は ，検索結果 を
一

度 ， 初期状

態 ご と に分 類 した リス トが 表示 され て，そ の なか か ら知 り

た い 過 程 を さ ら に選 択 した 後，個 々 の 衝突過程の リ ス トが

表示 され る よ うに な っ て い る．

　図 7 に あ る よ うに 10N で 「Fe」の み 指定 して 検索 す る

と
， 156件の データが ヒ ッ トした．例 えばその 中か ら中性鉄

原
一
f一の電 離 断面積 （1 電 予

〜4電 子電離） をチ ェ ッ ク ボ ッ

ク ス で 選択 して （そ の 際 ， デ フ ォ ル トの All　Data 　Listの

チ ェ ッ ク をは ずす必要が あ る），「Numerical　Data　Tabtes
or 　Graphs」を選択 して 「Display」をク リ ッ クす る と，図 8
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NIFS の AMDIS 　ION デー
タベ ース の 検索 画 面．元 素名，価

数 な ど を指定 して 検索 で き る．検 索 デ
ー

タ は 断 面 積 （デ

フ ォ ル ト），も し くは 速度係 数 を 指定 す る．デ
ー

タ の 種類

として，理論，実験．評価 デー
タ の 指定や，著者，出 版年，

その ほ か の 項 目 も検索条 件 と して 指 定 で きる．

．，　 ma 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 ；
「i

　 −一　　　←図 の 描 き方 を変 更駕きる
　 　 　 　

　
　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　＃

　 　 F［mN 　CURVE　 ma　T−E…P賦［鱗　 　 　 　 毒

　　↑纖 則 を実 線で 描 くに は　　　1
　　こ こ を 1 に す る 　　　

一一
　 　 　 　 　 　 　 　 ＿．一一　 　　 　　 　　 　　 妻

図 8　 NIFS の AMDIS 　ION デ
ー

タ ベ
ー

ス で 鉄 を選 択後，得 られ た

　 　 結 果 の 中 か ら，鉄原 子の 1 電子〜4 電 子の 電離過程 を選 択

　　 した あ と に表示 される画面．各衝突 過程 ご とに，デー
タの

　 　 リ フ ァ レ ン ス と衝 突 エ ネル ギー
の 範 囲 が示 され る．こ こ

　 　 で，数表 や 図 で 表 示 す る デー
タ を選 択 す る こ と が で き る

　 　 （デ フ ォ ル トは 全 部）．数表表示 は ，デ フ ォ ル トは 横 書 き な

　 　 の で，縦書 き を選 択 す る と，あ とで 利 用 しや すい ．グラ フ

　　 の 描 き方 もオ プシ ョ ンで変更 できる．経 験則 を同 時に 書 く

　　 場 合 は，CURVE を 1 に 変 更 す る ，凡 例 の 表 示 場 所 は

　　 AUTHOR の 次 の プル ダ ウ ン メ ニ ュ
ー

で 指定 する ．
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Lecture　Note 4．Examples 　How 　t〔〕Use　Atomic　and 　Molccu且ar　Databases 1．Murakami

の よ うなペ ージが 表示 さ れ る．衝突過程 ご とに，デ
ータ の

出典 論 文 の 情 報 と，衝 突 エ ネ ル ギー
の 範囲 が 表示 さ れ る．

個 々 の デ ータ の リ ス トの リ フ ァ レ ン ス の 著者名の 次 に，

Reference と い うリ ン ク と，Inf｛）rmation とい うリ ン ク が あ

る が ，Reference は ，文献 デ
ー

タ ベ ー
ス ORNL へ の 横 断検

索，Informationは，デ
ータに付 随 す る情 報 （詳 しい 書 誌 情

報，データが 取 得 さ れ た方法 ，データ に対 す る コ メ ン トな

ど）を見 る こ とが で きる ，こ れ ら の 情報 は
，

こ の 前 の ペ ー

ジ で 「Numerical　Data　Tables　and 　Graphs」 を 選 ぶ 前 に，

「Standard」もし くは 「Custom 」 の 選択 に よっ て も見 る こ

とが で きる．

　こ こ で 「Graph　Display」を選 択 して グ ラ フ を描 くと，

図 9 の よ うに なる．図を描 く際 に，オプ シ ョ ン 「Curve」を

「1 」に す る と，経験則 を実線で 同時 に描 くこ とが で き る．

ま た，個 々 の リフ ァ レ ン ス ご とに，データを シ ン ボ ル で プ

ロ ッ トす る の で は な く，線 で結 ん で書 くこ とも可 能で，そ

の 場合 は右側 に ある 「Line−Option」の チェ ッ ク ボ ッ ク ス に

チ ェ ッ ク を入 れ る ，図 は PDF フ ァ イル 等 で ダ ウ ン ロ
ードで

きる ．図の 描 き方 も変更で き，MODE を FIX に し，　 LOG

を え らん で 対 数表示 ，MAX と MIN で 表示 区間 を指定する

こ とが で きる．凡 例 を書 く場 所 も AUTHOR の 項 目で ，右

上 ，な ど と変更で きる．数表の 表示 は，DataDisplay を選択

し，write 　vertically に す る と，数値 が縦 に 並 ぶ の で 利 用 し

やす い ．

　核融 合 研 で は ， 表 1 に E げ た 検索機能付 きの データ ベ ー

ス の ほ か に
，

い くつ もの 小 さ なデ ータ ベ ー
ス を作成 し て 公

開 して い る ．リス トが，ホ
ー

ム ペ ージ ［11ユ に 載 っ て い る．

こ れ らの デ
ータベ ース は 共同研究な どの 成 果の 公 開等を 目

的に作 成 した もの で，検索機 能 が な く ， データを テ キ ス ト

フ ァ イ ル と して リ ン ク して い る だ けで ある が，項目ご と に

ダ ウ ン ロ
ードで きる よ うに なっ て い る．現在公 開 して い る

の は，二 重 励起 状 態 の エ ネ ル ギーレベ ル とサ テ ラ イ ト線 ，

10

AMDIS ．10NIZATION 201Z
．
OV231546

F，　｝　■　．．冫　F．　曹　2■
φ　Freues．RS 　eIaI 〔1ggo旺x　H簡．1Y　〔19tr ／T’　EsrtbU匚．PL 巳ヒnしPM2 」T
E　5酌hMUe1 釧　／／993／E
ワ　M雌L．tt　F．1／1ヨtT ／1

F．　中　o 　．．p 　F．「．　←　3．
屮　’「．凵．旧．RS 　巳匚al匸二囲切E
◆　smh 　胡3 巳1t　：1995．．E

F噸ウ，．．hh，’レ亀．塞　SIUh　、A忌　釧劇　匸19日］／巳
F・　中　・　．．，　F・　　←　5・
’　呂  　閉弓　蟹1訪　［円日5／E

電 予衝突に よる分
．
∫
一
の 微 分 断 面積，陽 子 衝 突 に よ る水素分

子 の 電 離 微分断面積，水素分 子 へ の 電 子 の 解離付着係数，

電離平衡時の イオ ン 比，固 体表面の ス パ ッ タ リ ン グ収率
・

反射係数
・
飛程値，光吸収断面積，電気学会提供の 原子分

子 の 電 子 衝 突 断面積の 推奨 デ
ータセ ッ トと な っ て い る．現

在 は，林 臭 先 生 （故 人 ） の 収 集 され た 原 子 分 子 の 衝 突 過 程

の 文献 お よ び 断面積 の 未発表デ ータ の データ ベ ース の 作成

を 電気学会放電委員会の 協力 を得て 行 っ て い る．
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図 9　 AMDISION データ ベ ース で Fe の 電離断面積の 検索 を行 い ，
　　 その うち，Fe の 1電子〜4 電子 電離 の 断 面積 を表 示 させ

　 　 た，実線 は，1電子 電離断面 積の Lotz の 経験則 ［12］で あ る ．
　 　 各 シ ン ボ ル に 対す る 文献の 著者の リ ス トの な か で ，末 尾の

　　 E は 実験，T は 理論 を示 す，評価済 み データ は V で 示 さ れ る

　 　 　（この 図 に は ない ）．

4．3　 0pen −ADAS

　ADAS （Atomic　Data　and 　Analysis　Structure）［16］は
， イ

ギ リス の Strathclyde大学 と JETが 中心 と な っ た 国際 コ ン

ソ
ー

シ ア ム が 運営 して い る原子デ
ータ と解析用 ソ フ トウ エ

ア の パ ッ ケージで，核融 合 プ ラ ズ マ や 天 体 プ ラ ズマ の 分 光

解析等 に 有用 な 原 子 データや ， そ れ を使 っ て作成 さ れ た

様 々 な 2 次デ
ー

タ を利用 した り自分で 計算す る こ とが で き

る ．本講座 1．2節 a お よび b で 紹介 した 荷電交換分光計測 や

ビー
ム 減衰解析で は，ADAS の データ とパ ッ ケージ を利用

して デ
ータの 解析 を行っ て い る．そ の ほか に も，発 光線 強

度と電離の 数の 比，い わ ゆ る SfXB や，放射損失 パ ワ
ー，電

離 平衡 の イ オ ン 密度比，な ど とい っ た 計算が で きる．また ，

原子 デ
ー

タ は ，核 融 合 プ ラ ズ マ 関係の 様 々 な シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン コ ード （Strahl，　 EDGE2D ，　 B2 −IRENE ，　 ERO な ど〉

で も利 用 され て い る．ADAS の 膨 大 なマ ニ ュ ア ル は ホーム

ペ ージ か ら 参照 で き，利用 方法 に 熟知す れ ば，い ろ い ろ 有

益 に 使 え る．しか しなが ら，こ の パ ッ ケ
ージ を利用 す る に

は，研究機関が コ ン ソ
ー

シ ア ム に参加 （有料）す る必 要 が

あ る．国内 で は，NIFS と 日本原 子 力 研 究 開発 機 構が 参加 し

て い る．2009年 よ り ADAS は 工TER に絡 ん で EU か らの サ

ポートを得て ADAS −EU プ ロ ジ ェ ク トを行っ て い る．こ の

プ ロ ジ ェ ク トの 中 で 若 手 研 究 者 向け に トレーニ ン グ コ ース

を毎年実施 し ，
こ れ は コ ン ソ

ー
シ ア ム メ ンバ ー

で なくて も

参加がで きる，

　 2008年 7 月 よ り，ADAS は IAEA と の 協 力 に よ り，

OPEN −ADAS ［ユ7］と して，基 本 的 な原 子 データの 公 開 を 始

め た．ADAS は，原子 デ
ー

タ を原子過程等 に よ り分類 して

い る．OPEN −ADAS で 公開され て い る 原子デ
ータは，荷電

交換 断面積 （ADFO1 ），「Resolved　specific 　ion　data　collec −

tions」（ADFO4 ：エ ネル ギーレ ベ ル ，基底状態や 励起状態

問 の 放射遷 移確率 と 電子 衝突励起速度係数が 主体 で ，フ ァ

イ ル に よ っ て は，再結合速 度係数や 荷 電交 換再 結合 速 度係

数 な ど も含 み，衝 突 輻 射 モ デ ル に使 っ て励 起 状 態 の ポ ピュ

レーシ ョ ン を計算 した り発光 強度 を計算する こ との で きる

原予 デ ータ の セ ッ ト），電 子衝突電 離速 度係数 （ADFO7 ），

放射再結合 速 度係 数 （ADFO8 ），二 電 子 性 再 結 合 速 度 係 数

（ADFO9 ＞，等核子 マ ス タ ー
フ ァ イ ル （ADFII ；イ オ ン 密

度 を電 離 平衡等 で 計算する た め に 必要なデ ータ，実効再結

合速度係数 ACD ，実効電離速度係数 SCD ，荷電交換 Cross

Coupling　Coefficients　CCD ，準安定状態 （Metastable）を区

別 して イ オ ン 密 度 を 計 算 す る 際 に 必 要 と な る Cross　Cou−

pling 　Coefficients　XCD と，
　 Parent　Cross　Coupling　Coef臼一

cients　QCD ，励起 に よ る ラ イ ン 発光 に よ る 放射 パ ワ
ー

185

N 工工
一Eleotronio 　Library 　



The Japan Society of Plasma Science and Nuclear Fusion Research

NII-Electronic Library Service

The 　Japan 　Sooiety 　of 　Plasma 　Soienoe 　and 　Nuolear 　Fusion 　Researoh

JournaL〔，fPlasma　and 　Fusion　Research　VoL88，　No．3　March 　2012

PLT ，再 結合 及 び 制動放射に よる 放射パ ワ
ーPRB，荷電 交

換 に よ る放剔
．
パ ワ

ー
　PRC，個 々 の 発光線に よる 放射パ ワ

ー

PLS の 9 種類 が あ る ），荷冠交換 再結合発光係 数 （ADF
ユ2），光 子 1 個あ た りの 電離の 係数，い わ ゆ る S／XB （ADF

ユ3），発 光 係 数 PEC （ADFI5 ），実 効 ビ ーム 阻 止 能係 数

（ADF21 ），実 効 ビーム 発 光 係 数 （ADF22 ） と な っ て い る．

こ れ らの デ ータ を読 み 込 む た め の フ ォ ートラ ン プ ロ グ ラ ム

も ダ ウ ン ロ ードが で きる よ うに な っ て い る ．フ ォ ーマ ッ ト

な どの 説 明 は，マ ニ ュ ア ル （Appendix ）の 中に 記載 され て

い る．データ フ ァ イ ル は テ キ ス ト形 式 で ，デ
ータに 対する

コ メ ン ト も記 され て い る．ADAS の データ フ ァ イ ル は，
デ
ー

タ セ ッ トの 形 に な っ て お り，例えば，あ る イ オ ン の

ADFO4 の フ ァ イル が あれ ば，その イオ ン の 衝突輻射 モ デ ル

を構裏 して ス ペ ク トル 合 成 が で きる よ うに な っ て い て ，利

用 しや す い ．

　 ADAS の 原子 デ
ー

タ は ，基本的に は MFS の データベ ー

ス と同様 に，一
つ の 衝突過杠等 に 対 して ，異 な る 名者 に

よ っ て 得 られ た 複 数 の デ ータセ ッ トが 存在す る．デ
ータ

は，学術雑悪に発表 さ れ た原 著 侖文 の あ る理 論 μ 1算 デ
ー

タ

で あ っ た り，ADAS の グ ル
ー

プが 複数の デ
ー

タを比較 ・検

討 して 広 い 衝突エ ネ ル ギ
ー
領域 に 適応 で きる よ うに して 作

成 した デ
ータ な ど，い ろ い ろ な もの が 存在す る．ま た，励

起状 態 に 対 して 微 細 描 造 レ ベ ル まで 分解 した デ
ー

タ （rc −

solved ）と分 解 して い な い データ （unresolved ）とい っ た違

い が あ っ た り，準安定励起状態 （Metastable）を区 別 した

場 合 と区 別 しない 場 合 とい う の も あ る．原 子 デ
ー

タ を利用

し て 。十算 した 2 次 デ ータ
， 例 えば，発 光 係 数 （Photo　Emis −

sion 　Coefficients，　 PEC ） は ，計算 に 用 い た 原 子 データ の

セ ッ トが 異 なれ ば，異な っ た値 と なり，それ ぞれの フ ァ イ

ル に記 述 され て い る コ メ ン トを よ く読 ん で か ら利用す る 必

要が あ る．

　 デ
ー

タ の 検索 は，「Freeform 　search 」 と して キーワード

な ど 自 由な 検索語 に よ る検索，波長 i貝域指定 に よ る 検索，

イ オ ン 指定 に よ る検索 ， データ ク ラ ス に よ る検索が 用意 さ

れ て い る．例えば，波長領域指定の 検索を した場 合 の 例 を

図10に示す．波長，イ オ ン，デ
ー

タ ク ラ ス，遷移，デ
ー

タ

フ ァ イ ル 名 が 表示 さ れ，データ フ ァ イ ル を ク リ ッ ク す る

と，デ
ー

タ フ ァ イル の 詳細 な説明 が 表示 され，フ ァ イ ル が

ダ ウ ン ロ
ードで き る．こ こ で ヒ ッ トした もの は，発光係数

（PEC ）と光 了
一1個 あ た りの 電 離 の 数 S／XB ，荷電交換再 結

合 に よ る 発光係数 （QEF） で あ る ，デ
ー

タ フ ァ イ ル 名

は ，典型的 に は，
“
デ
ー

タ フ ァ イ ル の 巾 身 を示 す 3 文 字
”

＋
“
デ
ー

タ 生 成 年
”“

元素
”
　

“
デ ータ4 産者名イ ニ シ ャ ル

”

tt

イ オ ン
”
．dat （例 え ば，　 pec93＃c−！lr＃c3 ．dat）で あ る とか ，

“
窪電 子 イ オ ン 系 列

tt
−
“
デ
ータ牛 産 者

”tt
生 成 年

「’　’t
イ オ ン

”
．

dat （例えば，1ilike−wjd92 ＃c．dat）と い っ た よ うな規 則で 作

られ て い る ．イオ ン 指定で の 検索は ，あ ら ゆ る データ ク ラ

ス の フ ァ イ ル が ヒ ッ トす る．Freeform 検索 で，適切なキ
ー

ワ
ードを複数指定 した ほ うが，デ

ー
タ を探しや すい ．い ろ

い ろ 試 して み る と良い ．

4．4　その ほか の データベ ース

　 文 献［1］の 第17章 に あ る よ うに，様 々 な原子分子 デ
ー

タ

ベ ース が イ ン ターネッ ト上 で 公 開 され て い る．大 気化 学 と

か，応 用 分 野 ご と に特 化 して 収 集 され た データベ ース が い

ろ い ろ あ る が ，異 な る 分野 か ら で あ っ て も利 用 で きる もの

は 多い ．

　 そ の 中 に記 述 さ れ て い な い デ
ータ ベ ー

ス と し て ，GRI −

MechLl8 ］を こ こ で は 紹 介す る．こ れ は，燃 焼 化 学 の た め の

化学反応 の 速度係数の デ ータ ベ ース で あ る た め
， 酸素 ，

メ

タ ン な どの 炭化水素，二 酸化炭素など，燃焼 に 用 い られ る

ガ ス 分 f’に 限 られ るが，低温の プ ロ セ ス プ ラ ズ マ な ど応用

プ ラズ マ 分 野 の 化 学 反 応 を調 べ るの に も用 い る こ とが で き

る．［
．
ユ8］の トッ プペ ージか ら 「Reaction　Rate　Coefficients」
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　　 名 が表 示 され，デ
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タフ ァ イ ル 名 を ク リ ッ クす る とデ ータ

　 　 フ ァ イ ル の 詳細 な 説明が表 示 され ダ ウン ロ
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図11GRI −Mech ［18］デー
タ ベ ース の 検 索 画 面．画 面 下 に 入 力

　 　 フ ォ
ー

ム が あ り，画 面上 部 に
1
丿ス トア ッ プ され た分 子 名

　 　 や，プル ダ ウン メ ニ ュ
ー

を選択 して，検索 を実行す る，
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図 12GRI −Mech ［18］デ
ー

タベ
ー

ス で，　CH4 と 02 で 検索 した結果，一つ の 化学反 応 が ヒ ッ トした，速度係 数 をア レ ニ ウス の 式 で表 した場合

　 　 の パ ラ メ ー
タ が リ ス トで 示 され る ．Number の 数字 を ク リ ッ クす る と．デ

ー
タの 詳 しい 情 報 が得 られ る．

を選択す る と，図11に 示す検索画面が 表示 さ れ る，ペ ージ

の 上 部 に 検索方法 につ い て の 説 1月，下 部 に検索 条件 を い れ

る 入力 フ ォ
ー

ム が あ る．第 1入 力欄 に は，CH4 な どの 分子

名 を入 れ るが，こ こ に LIST と入力 して 検索を実行す る と，

こ の デ
ー

タ ベ ー
ス で 扱 っ て い る 分 予 の リ ス トが 表示 さ れ

る．2 番 目が プ ル ダ ウ ン メ ニ ュ
ー

で ，分子 ご とに 選 択 で き

る もの が 表示 さ れ て い る．第 3 入力 欄 に標 的分 子 等 を人 力

して ，検 索 を 実 行 す る．第 3 入 力 欄 の 説 明 に any と あ る も

の は ，
い ろ い ろ な分 子 が 指定で きる．例 と し て ，CH4 と 02

を指定 し て み る と，図 12に 示す よ うな結果が得 られ た．こ

れ は，4，1節 の 図 5 で 示 した もの の 逆 の 反応 過程 で ある．こ

の デ
ータベ ース は，一つ の 反 応 過 程 に つ い て は ，

一
つ の

デ
ータ の み を表示 す る ように な っ て い る．反応係数は，ア

レニ ウ ス の 式 の パ ラ メ
ー

タ で 表示 され る が，図12の 場合

は，温度 に よ らない
．一．一

定値 が示 さ れ た．Number に 示 され

た数字 を ク リ ッ ク す る とデ
ータの 詳細 が 表示 され ， データ

の 出典 や，温 度 ご との 速度係数，エ ン トロ ピーや エ ン タ ル

ビーな どの データが示 され る．

　検索結果は，化学反応 シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン ソ フ トウエ ア

CHEMKIN （詳細 化 学 反 応 解 析支 援 ソ フ トウ エ ア，市販 品）

で 使 え る フ ォ
ーマ ッ 1・で の 出力も可能 にな っ て い る．

　 ま た，GRI−Mech で は ，分子の 熱化学 基 礎 デ
ー

タ と し

て ，20G− 2GOOK の 温度 に 対す る 熱容 量 ，標準 エ ン ト ロ

ピー，分 子 形 成 の 標 準エ ン タル ピーの 値 もデータベ
ー

ス と

して 用 意 して い る．熱 化 学 基 礎デ ータ は NIST の Chemis −

try　Webbook ［6］に もある の で 比 較 で きる ．Webbook は リ

フ ァ レ ン ス ご とに 値が 表示 され る．

　以 上，い くつ か の データ ベ ース の 利 用 方法 を紹介 し た ．

こ こ で 紹介 しな か っ た デ
ー

タ ベ ー
ス も，文献［1］の 第17章

や リ ン ク リ ス トが ［19］に あ る の で ， 是非
．・

度 の ぞ い て み

て，自分の 必 要とす るデ
ー

タ は ど こ か ら探す こ とが で きる

か，調 べ て み て ほ しい ．
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