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解説

原子 分子 衝突の た め の 量子 計算手法 とそ の 応用

　　　 数納広哉 sun ・◎jamstec．90．jP
海洋研 究開発機構 1也球 シ ミュ レ

ータ セ ン タ
ー

　　　 斗二h戈231，P2 丿」　15　1tb壬〔看1高’≧乏イ・」
』

1． は じ め に

　筆者は過 去 10 年以 Lに わ t一り
， 原子分 ゴ

・
衝突

お よび 関連す る分野で 埋 倫研 究を行 っ て きま し

た．本記 申1は iiに 計算機 Eで の 数値 計算に 関す

る研 究 に つ い て 解説 し ます が，筆者 は核融合
．
ノ

ラ ズマ 申 にお け る腺 」
へ
分 r一素 過程 の 断 面積デ

ー

タ に 関す る研 究，時間依存密度汎 関数 法 を用 い

た 物 質 の 発 光過程 に開す る研 究
，
そ して 分 r一動

力学 シ ミュ レ
ー

シ ョ ン を用 い た商分 ∫
：

材 料に関

する研究 も行 っ てき ま した．こ こ に それぞ れ 参

考文献 ［L2 ，3］として紹 介 させ て 1頁き ‡…す ．

2． 散乱 問 題 を解 く数値 計算手 法

　
・般的に述 べ る と

，
原 r一分 r一衝 突の 縫 r一ノ丿学

的数仇 i卜算は 2 つ の ス テ ッ プ で 彳亅
．
わ れ ま す ．1

つ 凵の ス テ ッ プ は断熱ポ テ ン シ ャ ル お よび非断

熱カ ッ プ リン グ　（碁断熱結脊） の 計算です．衝

突過程 の 始状態 ， 終状態 で 無限 大になる べ き座

機 （動径座 標）が あり itす．こ の 動径∫醒標 を固定

し て 残 りの 全て の 白由度に つ い て シ ュ レ
ーデ ィ

ン ガ
ー方程式 （断熱 方程式） を解 く こ とに よ っ

て
， 固有値 と して 断熱固有エ ネル ギ

ー
が、固イ「関

数 と し て チ ャ ン ネ ル 関数 が 絹 られ ます，動 径座

慓 L の 多数 の 点 を取 っ て 同様 の ，tl算を繰 り返す

こ とに よ り得 られ る
， 動径座標 の 関数 と し て の

断熱固有 エ ネル ギ
ー

，
これが 断熱ポ テ ン シ ャ ル

で す．非断熱 カ ッ プ リン グ と は チ ャ ン ネル 関数

とそ の 動 径方向微分 の 内積 ，
と ll

’
う こ とが で き

ます ．動径 座標以 外 の 自由度 に つ い て シ ュ レ
ー

デ ィ ン ガー方程式を解 く とい う ： の ス テ ッ ブ は 、

】占1有f噸司題 を解 く こ とに 他 な り支せ ん ．量 f一化

学 1汁算 ソ フ トウ ェ ア を 川 い る こ と もあ る で し L

うが 、計算 量，メ モ リ共 に 大規摸 な訓算 となる 可

能
’
性が あ り ます．し か し、現 イ1三で は 並歹1」摩 ス ー

ハ
ー

コ ン ピ コ
ー

タや PC ク ラ ス ターの 発達に伴

い
， 昌

』
とは 比 較 で きな い く ら い 大規模 な数Ill嬬 卜

算が で き る よ うに な っ て き ま し た，け i’fヒ学計

算 ソ フ トで あ る Gaussia11や GAMESS で 1よ既 に

分 散 メモ リ型 並列 バ ー
シ ー1 ン

，
兵有 メ モ リ型 並

列 バ ージ ョ ン な どが完成 して い 埀す ．圭た
， 私

は LAPACK ライ ブ ラ リを川 い る機 会が 非 常 1こ

多い です が，最近 イン テ ル ・マ ス ・カ
ー

ネ ル ・ラ

イブ ラ リ （LAPACK を 含む）で は 共 有メ モ リ型

胎列 計算 の 機 能を 実装 し、環 境変数 を設 定す る

だけ で 、フ ロ グ ラ ム の 31き 換 え な し に 計 算を 高

速に 乾列 実彳J
．
す る こ とが で き

・kす． k た
，

プ ロ

グラ ム の 書：き換 えが 必 要 とな り ます が、分 散 メ

モ リ型 並列 バ ージ ．1 ン で あ る ScaLAPACK ラ イ

ブ ラ リもあ り ま＝）
一
．こ れ ら の 二 とか ら、断熱ポ

テ ン シ ャ ル ・非断熱 カ ッ ブ リ ン グの 計算 は比 較

的
‘
容易に な っ て きて るとい え F．す．

　∫卑：r・づ）・f’衝f突 （ノ）IE／t∫
・
ノ丿勹∫二白勺数f直Ir十〜↑1．a） 2 つ ll

の ス テ ッ フ は，断熱ポ テ ン シ ャ ル お よび 非断 熱

カ ッ ブ リン グを取 り込 ん だ動径 方 向の 結合方丁
」

i！

式を解く こ とです ，数値 ll卜算 ｝三法 と して は R 行

夕耀 三な どが あ り ま す ．本 章で は最 も素 朴 と思 わ

れ る多チ ャ ン ネル 対数微分 法 ［4］，k り複雑な R

｛汐l！法 ［5］，複素吸収ポ テ ン シ ャ ル 法 同 を紹介

し 表す．どの F法を用い る に し て も，結 合方程

式 か ら断面積 を詩 ；［す る こ の ス テ ソ ブ は ， （よ

ほ ど多く の チ ャ ン ネル を扱わ な い ll艮 り） 大 娩模

、il算｝乙 はな り ませ ん が ，そ の 代 わ り定式 化が非

常 に難解で ある とい え よす．以 ドで は，後 者 の
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結合方 程式 か ら断涌横 （また｝ま レ ー ト） を計籏

す る TIII頁に つ い て い くつ か の 方法 を紹 介し ます．

　
一般的 に 謡 っ て

，
系 の ハ ミル トニ ア ン は次 の

形 で 書かれ ます （本解説 で は丿京子 単位系を用 い

ます） ：

　　　　　　　　 1　∂
2

　　　　　
H ＝一

頭漂
＋ H ・・，d（R ；Ω）・　 （1）

こ こ で μ は換算質量、R は動径座標，Ω は動 径座

標以外 の 全て の 座標 を表 します ．1 つ め の ス テ ッ

プ は 次 の よ うな断熱方程 式を解く こ とで す ：

　　 Had （R ：Ω）（1）　
）v （R ：Ω ）マUu （∫讃Φ rノ（R ；Ω）．（2）

こ 二で U
、、（R ）は 断熱固有 コニ ネル ギー

　（断熱 ポ テ

ン シ ャ ル ） ，
Φ

，、（R 二Ω）は チ ャ ン ネル 関数を表し

ます ．我 々 は 系 の 波動関数をチ ャ ン ネル 関数を

基底 と して 展 開 し ます ：

　　畑 Ω ） Z）　F ， （晒 ・（R ：≦1） F ・Φ・（3）
　 　 　 　 　 　 　 　 レ

こ こ で
，
F は F ，，（R）（iV − 0，1．2，＿）を 要累 とす る

ベ ク トル
，
Φ は fP、t （∫〜；Ω）（1・．＝  ，1，2，．．．）を要 素 と

するベ ク トル です ．式 （3）を シ ュ レ
ーデ ィ ン ガー

方程式に代 人 する と，次 の よ うな動径 結合 方程

式を得 ます ：

［
一藩 ・ u − i（・P 盞・ Q）］F − …

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（4）

こ こ で
，
U は対角行列 で

，
　U，，（R）＠＝0，1，

2
、
＿）を

そ の 要素 とします．P と Q はそれ ぞれ 次 微分 、

二 次微分 に関する非断熱結合で次の よ うに 与．え

られ ます ；

［・】・ ・
’一 ゆ ・ 1咢捧

厂
〉；・

［・］．・
一・ゆ ，・　1　％

P

芸f
’

）・・

2．1　多 チ ャ ン ネ ル 対 数微 分 法

（5）

（6）

　動径結 合方程式 （4）か ら断 面積な どの 観 1貝1燈

を計算す るた め の 最 も素 朴 な 方法 の
・
つ は

，
透

熱 表示 へ の 変換後 ，Johnsonに よ る対 数微 分 ア

ル ゴ リズ ム ［4］を眉 い て 遠 距離 で 波動関 数 の 漸

近形に 接続す る こ とで す．透熱 表示 へ変換 の た

め に
， 新た に 動 径波動 関数 F 「1

を次 の よ うに 定義

します ：

　　　　　　 F （R ）；C （R ）Fcl（R ）．

こ こ で ，行列 C は

　 　 　 　 　 　 　 　 dC
　　　　　　　　 − 十 PC ＝O
　 　 　 　 　 　 　 　 dR

の 開係 を満 た し ま す．

含方程 式 は ，次 の よ うに な り ます

　　　　　　 d2

（7）

（8）

こ の 変換 に よ り、動径結

［一蒲 、
＋ ULE ・］・

d
・R ・一・・ …

こ こ で 1 は i桝 」｝：行歹1」で す ．Ud は透熱表
．
承 に お

け る ボ テ ン ン ヤ ル で あ り
，
次 の 式 に よ り 得 られ

、辷す ；

　　　　 U ，i
（R）＝C

− 1
（R）U （R ）C （R ）．　　（10）

変換行列 c は容易に数値計算で得る こ とがで き

ます ［7］．動径 1江間 ［R 〔］，RA，］を ［R 。 ，R 。
− 1］の 区間

に 分剖 し，区 問 の 土乏さを △ Rn ＝ Rn − Rn．− 1 と

定義す る な ら ば，変手奐翁
．
夕「」は 次 の よ うに 表 され

kす ：

　　　　C （R．．、）・ e
−P 陶 △ 〜

−P （R ・−1 〕△ Rn −・

　　　　　　　　 × … e
−P （R・・：3△ R ・Q．　　 （11）

定数 Q は 変換行列 が 次 の 境界条イ
’

トを満たすよ う

に 決 定 され ます ：

　　　　　　　夛嘸 C （R ）＝1・　 　 （12）

例 えば 2 チ ャ ン ネ ル 闘題 の 場合は ，変換 行列は

；jt）（　v）k う1こts’り ／lk
−1　
一
：

叩 ・一俘膿，：翻 ）・13・

でこ
▼
一

一
つで

F

β丶
「

ここ

・（・）一ボ［・］・1（嘸

ソ（R ）＝2μ［EI − ud （R ）］

（14）

（15）

．と欝い て ，動径 結合方程式 を 〜彡（の 形 で 表 し ます 1

　　　　　［d2！dR2 ＋ ソ（R ）］Fd（R ）； 0．　　 （16）

　 こ の 方程式を数値：的に解 くた め に，Johnsonの

ア ル ゴ リズ ム に基づ い た 多チ ャ ン ネ ル 対
．
数微分

法 ［4］を 用い ま す．対数微分 は 次 の よ う に 定義 さ

れ ます ；
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・・R ・一［fl｛
’ixeiR／R ）

］［・… 〉】
− 1・ （17）

R が大 となる漸近領域で の 対数微 分を数1庭計算

するため に，間隔 んの 等間隔格 r・点 Ru，Rl，＿，RN

を11憶 し （こ れ らの 格 r．点は L肥の 変換行列を求

めるた め に 粥 い た もの と同 じ で は あ り ・kせ ノの ，

次 の よ うな漸化式 を 考え ます ：

　　・。一（1 ＋ ・ ，、一、）
− 1z

，、− 1
−
（h2／3）wnU 。

．（18）

こ こ で
，

Un − ｛1
（f耀 ：撫∵

・

で す ．UJn は 重み で あ り
，

シ ン ブ ソ ン の 積分公式

と「司じ．よ うに，

… T・
　一｛− i魏：：：：：潟：

（…

で ’
ヲ
・え られ ます．漸化式 （18）の 初期条件に は 非

常に 大きい 値 （た とえ ば 102〔，）を要素に 持つ 対角

行列を設定 し ます ；

　　　　　　　　 Zo ＝IO2UI．　　　　　　　　　　（21）

漸化 式 （18）に 従 っ て R が小 の 領域か ら 大 の 1；貞

域 まで反 復計 算を彳亅
’
う こ とに よ り、漸近領 域で

の 対数微分は次 の よ うに近 似で きる よ うにな り

ます ：

　　　　　　　y （RN ）re　h
− lZN 、　　　　　　（22）

　
一
方，

K 行歹llは波郵J関数 の 無 1垠遠で の 漸近 的振

る舞 い に よ り次 の 式 で 決定 され ます ：

　　　　　Fd（R ）： J（R ）十 N （R ）K ．　　 （23）

こ こ で
，
J（R ）と N （R ）は 対角行 列 で す．開 い た

チ ャ ン ネ ル （断熱 ポ テ ン シ ャ ル 曲線 の R ＿ nc

で の 値が エ ネル ギー E よ り 小 さい チ ャ ン ネル ）

に つ い て は Riccati−Bessel関数 をJiiilい て

　　　　［J（R ）］。 一 醜
’／2

」）
’
，
， （k，

・R），　 （24）

　　　　［N （R ）L、
一 δ西

1／
  （礁 、 （25）

と．書かれ
， 閉 じた チ ャ ン ネル （断熱ホ テ ン シ ャ

ル 曲線 の R → ）c で の f直が エ ネノレギ
ー E よ り 大

き い チ ャ ン ネル ）に つ い て は第
．
種 、第 乱種球

面 Bessel関数 を用 い て

　　 ［J（R ）］ザ δ
。 （み・

ノR ）
−1／21

・，＋ 1／、（k
・
．i　R ）、（26）

　　［N   1。 一δ
。 （k，jR ）

一上f21Ct
．，．、1、（k，jR ）．（27）

　　　　　　　　栂 はその チ ャ ン ネル の 波 数を

表 し，そ の 無「製遠 で の ポ テ ン ン ーY ル 曲線 の f直ら

を用 い て ．1躙い た チ ャ ン ネル に 対 し て は ん
フ

；

［2μ（E
’一ε

」）］
1／2，閉 じたチ ャ ン ネル に 対

齟
し て は

kj ＝ ［2μ（εフ

ーE ）］
1／2 とな ります ．　 R − RN ｝こ

お ける式 （17）と式 （23）を月Jい る こ とに よ ：）
，
〜欠

の 式 が得 られ ま
’
妻
一

：

　　　　 K ；一［y （RN ）N （RN ）− N ’
（RN ）1

− l

　　　　　　　x ［y（RN ）J（RN ）
− J’

（RN ）1．　（28）

K 行列 は閉 じた （closed ＝c）チ ャ ン ネル と1｝円い た

〔open ＝o）チ ・V ン ネル の 閤 の 要素を持 っ てお り，

　　　　　　 こ とが で き 主ゴ
冊
：

ー
KKKK

ー
　

＝K （29）

こ こ で K
。 。 ，

K
。 c ，　K ω ，

　K
， c／はそれ ぞれ，開チ ャ

ン ネ ノレー開チ ャ ン ネ ル 關 ，開チ ーv ン ネル ー閉チ ャ ン

ネル 闘 ， 閉チ ャ ン ネ ル ー開 チ ャ ン ネル 間
，
閉 チ ャ

ン ネル ー閉 チ ャ ン ネ ル 閥 の K 行 列 の 部分彳∫列 を

表 します ．散乱行 列 S は K 。。 を 坿 い て次 の よ う

に 表 さオ／ ま づ
『

　　　　 S ＝（1 十 葱K
θ o）

− 1
（1

− iK
。 ‘丿）　　 （30）

閉 じたチ ャ ン ネル の 式 （26）で 表され る関数は指

数関数的に 増加 し，式 （27）は 指数関数的｝二減少

し ます ．こ れ は 数 値計箪 L：．　a）困 1箕隹な点 とな る 曜

能性 が あ ります の で
，
そ の よ うな場 合には

，
次 の

　　　　　　　 ［J（RN ）］ii → 1．　　　　　　　　 （31）

　　　［Ji（R ／v ）i”t − ［J
ノ

（RN ）｝、［J （RN ）1露1．　（32）

また．N に関 し て も同 じ．・・］こうに 瓣きII
ら
1：します ．こ

の 数値計算 r・法 の 応 ll！例 と し て 、低 keV エ ネル

ギ
ー

で の H ＋−CH2 衝突 にお ける蹴 r．捕獲過 程 ；．二

関 する計算 ［9］を第 3 漁1で紹介 し Rす．よた
，

二

の 乎法を H ＋ −NH2 衝突に才言け る竃 」
’．
捕獲過程に

も応用 しま した が ，こ こで は参 考文献 ［10］を紹

介す るに留め
一
で概 きま寸

’
．

2．2　R 行列法や そ の 他の 数値計算手 法

　 L記の 多チ ャ ン ネル 対数微分法は シ ン フ ソ ン
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求積法 に似 た素朴 な手法 で した が 1 も っ と洗紳

され た 方広 も の り ます ． こ こ では 有眼 凌累法

（FEM ）と R 彳」列 法を組み 今わせ た
，
　FEM −R 行

列法 ［81を簡単 に 紹介 します．

　R 行列法 ，こは 色 々 なバ ・一一ジ ョ ン が存在 し E ．｝
一

が
，

こ こ で糸丿介す る の vt 　11婚 ，
こ は 「調 1文復 固有

チ ャ ン ネル R 彳」列 法」 とr呼ば れ る
，

リ ッ ツ の 友

か法に 井 つ く手法 ［5］で す ．R 彳汐 「」法ぽ，体札、Ω

の 天二
一
間で

，
そ の ま1鉗Σ の 法粘 方向の 汲動「メ1数

の 刈数微分 δ；一（Olゾ伽 ）1
．
が

一
短 で あ る　と い

う境 界条件で シ ュ レ ーデ ィ ン ガー丿丿 f 式を解 く

r一法 で す ，具併的 には
，
Σ は R ； 　疋 で 矩 我 され

る表 晦 を指 し ょ す ．リ ソ ツ の 変分 法 を利 用 して ，

対 数微分 は次 の よ うに 占かれ 妄i
一

：

　　　 Jl22μへ （E − H ）1　 （］・
［t
−
」ヨ ‘1− ds

　 　　　　　　 　　　　　　 　　　　 （33）　 b ＝
　　　　　　　　 Jl，　L　 t・dS

’

　力 有限 旻卓法は動径預 域 を多数 の セ ノ タ
ー

にラJ 刮し，各セ ク タ
ー内で局 Ul的な 其 凪 iプ亅牧を

定義 すろ 手法 で す．各セ ク タ ーで は 5 次 の エ ル

ミー ト多墳 式 をス ケー
ル 曳換 させ て 得 られ た其

灰 関数が 6 つ L 我 され ます．v 手し い 定我 に つ き

ま し て ぱ劣考又 献 ［8］を診照 して くだ さい ，こ れ

ら の 基 底 関数 を使 っ て 動 f冷及釛 関数ガ 展 瞬 され

ます．そ の 稲 果
，
次 の 帳 な 般 化 固有値同題 で

あ る R 行 列 ［璽 1イ］Jf　T．式 一た ど り taきます ：

　 　　　　　　 rc − bAc．　 　 　 　 （34）

各 基 瓜 関 数 力 表 面 Σ で ゼ ロ に な
1 な い か

（open ＝o ）か ，ゼ ロ に なる か （closed ＝c）で 1 丸

の 行列妾 素を 甘べ 変え る こ とに よ り
， 次 の 式 が

得 レ れ ます ：

（：：：；：：）（1：）
一《：∴）（：二）・35・

上 式 は ，tlに 次 の よ うに 妄：き換 える こ とが で き t

す ；

　　　 ［r．o − r．cr
− ll「

co ｝Co ＝bAooCe．　　（36）

こ の ノf！　tを解 く こ とに よ り待 られ る絹有f［H：b

と固有関数 c 。
が 》　．お け る シ ュ レ

ーデ ィ ン ガー

方仕
．
式 の 解 を衣 わ して い ます．至て の ［lfT．kは次

の 美 うに定我 され る R 行列 に喬主れ 支す ：

　　　 ［R ］，．、・ 一 一Σ［Z］．訓 Z
−1
』・ ・ （37）

　 　 　 　 　 　 　 　 ∫

こ こ で
， 彳」列 z の 列 ベ ク トル ほ ［凶 ベ ク トル Cf

，

で 構威 され ます．．、S ，よ線 形独 v ：な角1・を示 す添 え

ヂて 」
一
．K 行列 ま R 彳」

．
ダi亅を用 い て 次 の 式て lj・え

られ ます ；

　 K ＝ ［J （R ）
− J

ノ

（R ）R ］［N （R ）
− Nt （R ）R ］

− 1．（38）

こ こ で
，
J（R ）お よび N （R ）け 多 チ ャ ン ネ ル 対牧

似分法 の 時 と 1［iles こ式 （24）か ら （27）で 与 え

れ ます．k た ，S 彳］
’
列 lI・rl様 に式 （30）で 得 る こ

とが で き ます ．

　セ ク タ ー
の 数ガ 多い ｝llに は，妄求 され る メ モ

リや GPU 　II、’同 の ，1、、：で 5A 「11 「  ま困 誰 とな く）て

きます．そ の 様 な栃
／

lt ＿は，動 f剳 1：腺唄域 を い く

っ IJ の ボ ッ ク ス に かけ て それ ぞれ の ボ ッ ク ス の

・bで R 彳1列 r・ 1有力程丿  （34）を解 くとい う方法

もあ り kす．こ れ は ， R 行列仁播認 と も呼ぱit
’
しる

丁法です ．各ボ ソ ク ス
ー
鮪 戸 れ プ：角†を紐み 合わ

せ る こ と 1 こ よ り
，
1 つ の ボ ッ クス て 日 ll域 を解い

た H手と［，，1じ角pj 得 られ ます ．　 R 彳1列   播法 の 応

月1例 と して ，μK か ら mK ユ ネル ギ
ー

に お け る へ

「丿 ウ ム L∫・子 の 3 体 Ill示〜
ヘ

ィ の
・・b τ［11］を第 4 ・

で絆介 し 柔す．また 、
t「
t者

．
は へ 「丿ウム原 」 2 つ と

ア ル カ リ个 1丁莇、f・1 つ で 構戌 され る混召系に お

ける 3fイ再絆
へ

1
・の rl

・
舁 も彳亅

．
い 実し た ．こ こ で

台 考メ．献 ［12］と し て 紹介させ て い ただ き 辷す ．

　そ の 他 の 杖！rl− 〜1 手 法 と して 瓶 ⇒
』
吸収 ，亅・ テ ン

シ ヤ ル 法 ［6D あ りま丁 ． ：　a） 「法 は
，
断熱 ポ

テ ン シ ャ ル U また ば透熱ポテ ン シ ャ ル Udt 一復

腋 収 ホ ア ン シ ャ ル ーW を追加す る方業去で す ．

こ こ で W は τ硯 R ）をそ の 要素 と 」
’
る メ鴇 彳例

て ，翫 （R）は 漸近 1珪1域 での み 非ゼ 匚乏 な t）　，R と

L一もに 上1昌加 する よ うな国奴です．こ の 1匁1牧 こ つ

い て は振 々 な形 バ 旋 秉 され て い ます 同，こ の 変

換に より到1彳頚
1
今力程式｝ま複ヰ效 の ｛、 陏 エ ネル

ギー
を打 っ よ うにな り ます．雌畝状1菰に 対応す

る日有 エ ネル ギー一
は 人叙 の 1辷 kですが ，違秕 状

態に 対応 す る団有 エ ネル ギーは 被．孛 ｝面 Lて 「

方に シ フ トし よす ．特 に 期 劇犬態 に 対応す ろ固

イ1
．
エ ネル ギーは 次 の よう1： f’り ます ；

8
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　　 　 　 　 　　 　 　 　 　 Pn
　　　　　　　　　　　　　　　　　 （39）　　 　 　 　 　 En ＝Cn − i
　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 2

’

こ こ で f、、 は 共鳴位置
，
Fn は 其鳴 幅で す ．そ して

散乱行列要素は次 の よ うに 計算 され kす ：

　　　　s
・ ・
’一・uv

’−4・
，・ude ，，，dR

　　　　　　　
− ・1・ ・U

団G ＋ ud蜘 ・・）

こ こ で
，

Φ
． （R ）は 始状態 また は 終状態 の 自鶴 女

乱波 を表 し £ す ：

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 2
　　　 匝 。］vt （R ）＝δ、，vt　　　　　　　　　　　　 siIlk，．R ．　　　　（・11）
　　　　　　　　　　 v冗

また，G ＋ は次式 で
fj”え られ ます ：

　　　　 G ＋ ＝（EI 十 zW − H ）
− 1．　 　 （42）

こ こ で 、H は動径 方向の ハ ミ ル トニ ア ン で す ：

　　　　　H − 一藩 ・・ U1 ・ ・43）

3． 低 keV エ ネ ル ギ
ー

で の イオ ンー分子 衝突に

お け る電 子捕獲過 程

　低 keV エ ネル ギ
ー

で の イオ ン ー・原 r衝突にお け

ろ電 抽 1｝獲過程 に関す る理論 研 究お よび実験研

究が 、過 去数 1年 に 渡 り活 発 に 彳」わ れ て き ま し

た．
’
電 子 捕 獲 過 程 は ，原 給分 ゴ分光学お よび 多

体衝突ダイ ナ ミ ク ス な どの 基礎硯 究の みな らず ，

宇 宙物 理 学や核 融合科学な ど の 応用研 究 で も電

要な役割 を果 た して い ます ．イ オ ン ー原子衝 突に

関 し ては さま ざまな種類 の 入 射イ オ ン お よび標

的原子 を扱 っ た研究が な され て きて お り ［13］，多

くの 電子捕獲断面積データ が生成 され て きよ し

た．原 r標的 を扱 っ た理論研 究 ，実験研究 は 多く

存在し ます が
，

こ れ と比 較 し て 分 子標的 を扱 っ

た研 究は
，
そ の 重要性 に かか わ らす あ ま り 多 く

あ りませ ん．理 論研 究 で の 分 j
「一
の 取扱 い の 複雑

さが そ の 理 由 で す ．

　こ ： で は H ＋ イ オ ン とメ チ レ ン （CH2）分 f一問

の 衝突に お け る 1．5keV 以 1丶で の 電 r一捕獲過程

の 研究を紹介 し ます．CH2 は ラ ジカ ル 分 ∫で あ

り
， 非常に イく安定 て 素 準く他 の 原 1”分 デ

ー
と反応

し ます ．通 常 の 環境 ドで は CH2 分 臼ま存在で き

k せ んが
，
大気 圏や宇宙空 間に 1ま存在で きます ．

： の 分 ゴは鐶 境 汚染 ガ ス の 副産物 で あ る と確認

され て い ます し
，
宇宙 空間で ぱ さ ミざ 雲な 炭素

を含む 分 ∫反 応 の キ
ー

を握 っ て い る と 考え られ

て い ／す．核融 合ダイ バ ー
タフ ラ ス マ で は H ＋ 一

炭化水 素分 ∫衝突で の 電荷 交換 過 程 は炭化水索

軸送に関 して 「1／a：要 な役割 を 果た して お り、モ デ

リ ン グ で は こ れ ら の 過 程 に つ い て の 知 見 が 必 要

と さ才tて い ．辷づ
一
．H ＋ −CH2 径∫突に関 し

一
（は ｛羨 々

な終状態が あ り 圭すが，竃 ∫捕獲に 関 して 支鯉

的な過程は 次 の 通 り で す ：

　　 H ＋
十 GH2 （

3BI
）　《CHJ （

2Bl
）十 H ．　（44）

こ こ で
， 始状態 の CH2 は基 底状態 に ．終状態 の

CH すは第 1励起 状態 に 〜乾） り
，

こ の 過程は 発 熱反

応 で す．我 々 は 娃 r・力学に 基づ い た分 f軌道展

闕法 に 柔る数 値計算を彳亅い
・kす ．図 1 に 示す よ

うに 4 ／
丿の 分 f配 躍 を考慮 し ます ．（1）H

＋ が H −

G−H の なす 角 の ：等分線にそ っ て 内ず則か ら C に

人射す ろ場合、（ID（工）と同 じ線 ヒだ か 11：反対 の

方向 か ら 入 射す る場 合 ，（III）H ＋ が H −C −H を含

む面 で ，H −C−H 角の ：等分線 に 1［
正

〔角 に C に 人射

する場合、（IV）H ＋ が H −C−H を含む 面 に乖直に

C に 入射す る場合．これ ら 4 つ の 分 ∫
・
配 置を考

慮ナ る こ と は 振動構造や 幾何学｝杓緩和 に つ い て

知 るた め に は i・分 で はな い もの の 、kcV 領 域 の

弾性 ・非弾・附二過程 の 断 面積 の 見矛責も り ：，＝t 卜分

であ る と L 『え 、長す，

　断熱ポ テ ン シ ャ ル 曲線ほ
、
MRD −CI 法 ［14］に

基づ く量子化学：
lll
・
算：こ よ り得 られ k す．実際 の

計算で は CH2 分 ∫に 関する 全 て の 座慓は そ t／）　
’1’

衡1京子閥距1雛 rc − H ＝ 10753A 、（
一
）H −c −H ＝134 ⊃

で 固定 され て お り 1C
か 1〕

♪ 見た H ＋ の 座標 R だけ

が変化 し kす ，麦た
，
虚 子捕獲後 u）　CHI 分 r一イ

オ ン に 関 して も初期配 置 と lrijじ1京 ∫闘距離で 嗣

定 され て い ます ，吊 ∫
・
化 学計算 の 爵≒紬に つ きま

し て は 参考文 献 ［9、
14］を 参照 し て く だ さい ．こ

の MRD −CI 計算ば R を 囲定 して シ ュ レ ーデ ィ

ン ガ
ー

方 税式 を解 く こ と に 等 しく，断熱 ホ テ ン

シ ャ 7V 　U ，，（R ）お よびチ ャ ン ネ ル 関 数 Φ ，，（R ；r ）（r

は電 r一の 庫標 を表 し ます） を与 え ます．全波動

開数 v （R 、r ）は チ ャ ン ネ ル 関数を基底 とし て 次

の よ うに展開 され kす ：

9
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Case　I

H ＋
→ C

　　　／
　　 H

Case　II

H

mseaC
十

唱
C

／
H

C ← H ＋

／

Case　IV
十H

↓
C

　

　
一

　

　

H

区1／；　H ＋ −CH2 衝 づ、で考1 す 7・4 つ の 分　 TI　 b
’

　 　 III の ケ
ー

ス て、、．CH2 つ丿 1
・lt上剛 　I　 I

・．”f
　 　

．
「 ギ リ ，IV 　

’
工CH2 分 」

t　2
！ノの H 　iL　rを

　 　 〆〜月小 、＿ず、≧つ て 見て L・る、

　　　　ψ（R ，・）一Σ 尋 （R 画 （R ・r ）・ （45）
　　　　　　　　 i／

こ れ を シ ュ レ
ーデ ィ ン ガ ー丿拝 式 二代 人 し，さ

らに断熱表示 か ら透熱衣不 に 変換する こ とで 次

の 方程式を得 ます ：

　　　「毒… ＋ ud − ・ ・〕Fd … 一・・（46・

1式 をilk　〈 般 的 な 丿訟 は
，
　Fd （R ）を ウ ィ グナ

ー

関数 D くM （R ）を些底 と して k 聞す る ： と で す ．

こ こ で 」 は 4一角連 動 tr．ハ∬ はそ の 射 、二
，
　A は

厂
L

．
r一角珪動 ギ の H ＋−C 軸 へ の 射   彡，R は H ＋−C 紬

の 方向を不 す単位 ベ ク トル で す．こ れ　 よ り、次

の よ うに 塾：けます ：

Fe’（R ）一Σ（
− 1）

　 　 　 　 JM　　　
」

（薪

。 D ：IM（R）
fノ

（R ）

2」 ＋ 1

）
1f2

　　　　　　　　　　　　　　　　　　 （47）

こ こ で f・i（R ）は 次 の 方蚕 式を 満た し主す ：

　　［C毒、雛、
＋

」（」

轟
A2 − ・）・・ び］

　　　　　　　 × fJ（R ）；O．　　　　　　　　　　（48）

実防の 1、｝鼻で （il　−N −
〔1 とし ます．多チ ャ ン ネル

対叡微分法 を用 い て 力不式 （48）を解 くこ と に よ

り
，
巾 分汲瘴 に 散乱行 列 S・ノ を彳j る こ とが で き k

す．
一
弋（47）に よるノ竏 　L（48）の 尊出は

．
方的が

断 熱ホ テ ン シ ャ ル を仮疋 して お り，陬 密に は成

り　：た な い こ とに河 藁7 必 纂で す ．始状態 z 終

lJ丶態 ∫の 微彡J 断 ［餅 、ぽ 次 の k うに 詐く こ とカ で

きます ：

需一
、1、 Σ・・… ）（・if 　

M ・謳 睡 ・・F，
　 　 　 　 　 　 　 ，J　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 I

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（49）

こ こ で θ は 暫 1 中 ’L 禾 で の 畝乱 角を表 します．

イ 1 ト
．
算で は 」＝5000 ・llで の i分波を考L す る 皀・

友が あ り ま し た．｛，e／iJ が 札氏 を角度に つ い て 不1

分す る こ とに 〕
一
り 断面玉へを彳、｝る こ とが で き 長す ．

こ の ll ｝
．
目 を ト こ

．
「 した 1か ら IV 圭で の 分 ∫配計、

に関 して 線 り返 し律 ま す ．夫 験 で 待 レ れ る［圻

［自1積 と比較す る際 に は それ ぞ れ の 刀 了饑己陛で

彳．1 られ た蝕佃 を 1母勾化 し 美す．い くつ か の 1均

化す る方法が あ り 1 すが kk り螽
1
禾 よ届 わな い

た め ，我 々 は 放乱振虧 こ つ い て 足 しイ1 わ せ てそ

の
’
．喪を取 る．とい う方払 を取 り 其す． こ の 様

：こ 4 ／
丿σ）キfldc ）ノJ　 r内己1目1カ、 ら第」

・レ
丿 thしオニliyf［ftl訴臥，よ

厳密 ・二は 疋 里 的編朱 と呼 く な い こ と に d ．、一：が 必

女で す ，本末 よ叮能なあ らゆ 5分子配 己を 考慮

ナ る必 要ル あ るか らで づ
一
．

　図 2 に剛熱ホ 7 ン シ ャ ル 曲線 を表 し ます． ト

の H ＋
十 CH2 （

3Bl
）と tiし た 曲斜 は 初期状急 チ ャ

ン ネル 、ドの H＋ CH オ（
3Bl

）と記 した チ ャ ン ネ ル

lt終 状態チ ャ ン ネ ル です ．’
yJ　1 配 1 ：の 雇 い に よ

り 近目津 で の ホ ラ ン シ ャ ル 曲線乃 顕 害
：
に 」、な り

，

i）9L冂 効未を示 し て い る こ とプ分か リ キす．また，

雌 距「亅隹で は 異か る分 r配广1の ポ テ ン シ ャ ル 曲線

は お 1【い に 近 づ い て い く こ とが分か ります ．

　全電 ， 捕獲断 1且1租 び）け鼻結朱は図 31 二 J
』
す通

り で す ．図 3 は 1か
’
IV の ラJ ∫

・
内己i 二対応す る

全 Lf 手南獲i圻1所f駅 お jl
’
O
’
｛，分 r角L 置に関 して

．
！・

均化 した 个 t子捕彡姐封舶 1積 を 小 して い よす．断

熟ホ テ ン シ ャ ル 曲根 が 鍍 老 こ 異な る こ と か 广 も

谷 易に 頻擢 で きる よ うに ．个 τ ゴ捕観断 而積 も

鍛 ハ こ H ＋ の 入身1カ lJ 二仏脊 し
， 配 1り 丿1果を示 し

て い ます．瓢 二
， 両 エ ネル ギ ー側で ば H −C −H の

なす 角 の 　，f 刀 赫 L ’
1｝）っ て 入 射 Pる 2 方「「1亅（分

了配 匚 1 と II）か ら の 亀 子捕獲が 乂 配的 で あ り
，

て の 他 2 つ の 方岡 JD
’

入射す ろ ±Llb
の 1圻圓 札 は

オーダーが 1か そ れ以 E小 さくな ります．Janev
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一38．6

一38．7

一38．8Ai

−38・99

国　一39

一39．1

一39．2

2 4　 　 　 6
　　R （a ．u ．）

8 10

亅刈 2：　CH ま禾 の 」」fFIUt
−・
1か 　IV 辷

一
〔の 初 川 取　　r

一
ヤ

　 　 ン
．
ネル お 謬（K 冬状tL．チ ャ 冫・ネル

．
ll ソ 1＃J．！、．．ホ プ

　 　 ン シ 、
・ル 曲線．H 十（H ）−CR ．の ，［．「誰 Rrハ 門｛ と し

　 　 て 表 して ．・7 ．

　 10
−B

　 　 　 　

　 　 　 　

　 　 　 　

　 　 　 　
　 　 −1
　 10　 　 　 　

Pt
（

　　　

弖
olO

−1

　　　　
　 一110

0．1E
（keV）

1

】ズ13； 4 つ 〔ノ湧 　∫凸L ［　 二文、1、Ll・i
’
る 全 　 广楠獲 断 面子 イ

’、／
　 　 びそ 才．∈を「

’
均 化 した 断 1．不　 1 メ　 白丸、、エ 1儿1萌，

　 　 tll1儿1角 ±そ れ て イL分
’
f’西 Iv　I，　II，　III　 IV 〔 司「

．
未，

　 　 自 メ イ ヤ ニ ン ド 11 丿化 辷 ハ 　
Lゆ 衣 i−，Jとmev

　 　 と Rter ［15］
fJ ！｝

へ
呆 二丿 f1　 、して

．〕1

とReiter［15】は ，最新 の 夫験結果 と断lll兩 ス ケー

ル 員llに Jt
一
づ き ， CH ，

分 r−　＄
」
よ び CHtb ラ」 ∫イ オ

ン （y ＝1 − 4）の 全 て の 屯 晦 灰 ・協 f衝 幾過智

の NrEFilfvデー
タを提 小 して い ます ．　 Demkov モ

デル に残 つ く彼 らの 見積 もり も図 3 に示 して い

ます．彼 ら の 浴朱 は様 々 な仮 sL 、こ井 づ い て い ろ

こ とを 考慮 に 入れれ ば
，
我 々 の

1
膨 丿化 し た 令 L

子 捕獲断晦積 と彼 らの 1cl果は か な り よ く　敷 し

て い る とげ うこ と が で き kす．

4 ． μK か ら mK エ ネル ギ
ーに お ける ヘ リウム

原子 の 3 体再結合

　 本 〆で は R 彳1列仏播法 の 見1用と し て ，IL 冷 ヘ

リウム 月1
伊 ）3 体肖結

八
に 関弓

一
る 釧 究を紹介 し

ます ．3 体貿 r一系 は エ フ ’t　一モ フ （E丘mov ）物 理

［16］とll｝ばれ る IH1口 い 1生∫

貢 ｝・1≧す 「∫能 斜 が k） る

た め 注 目され て い ます ，エ フ ィ
ー

モ フ 物 理 に よ

る 戸測 に よる と
，
共鶴的 な相 ！i イ1用 を持 つ 粒 ∫

・

の 3 体系 の 市縛状態が 無限 個現れ る とい う rf 産

1卜生7罫 あ り 叢
▼
づ
一
．　H 目自目勹tl ま，2 信

’
v ）｝汝舌L土〈 a カ…

ホ 厂 ン シ ャ ル の 牛J陛民 ノb に比 べ ？L，h ，こ 大き くな

る こ とを，J：味 し圭す．エ フ ィ
ー

モ フ 物 理 の 理 浦

1　19701 に i，L叱k され ま し た が ［16］，フ ユ ニ ッ シ ュ

バ
シ ハ ∫1：畦」を利用 し て Li冷セ シ ウム 原 F気佐中

で 改乱長を tJdEltyi
’
弓
一
ろ こ と 1．よ り初め て 2006 ｛1

に 夫 験観測 され ま し た ［17］．こ の 丈 験は 諸
』
縛状

態 の 直抜覩 測で は な く
，
3 体自廿合這友 止 牧を汁

測 す る こ と に よ り 行 われ 柔 した ．従．
っ て 3 研 再

糺合は エ フ ィ
ー

モ ノ物理 の 観 測 に 聿 妄な彼割を

果た して い る と「厂うこ と，）tでき 主す，

　 ヘ リ ウム 弊 r辻 大 きい ［i，｛乱長 を ｝．1．つ た め ，ヘ リ

ウム 3 原 f系は エ フ ィ
ー

モ フ 物別 を観訓する た

め a ＞イ」ノ丿なイi人 補の 1 っ とな っ て き＼ し た．AII9，、，

ヘ リウム 3 腺 ∫系 に 関 し て 多く の 411D辷乃 な され

て い ます ［18］．こ の 胡 先で は 1し冷ヘ リウ ム jEJI　r一

の 3 休膚 11 合 4He
十

4
　He 十

3・4
　He ・・4　He2 十

3，4　He

を扱 い ，こ れ らの 遇 程 の 辻度疋 数 を 計 昇 し
一
辷す．

こ の 計 迂 では超球IE蘇 系 を用 い ます，断熱衣 广

法，こ 具 づ き，ズ 2f で述 べ た R 行列 仏播 法を 場

い て 赦乱行列 S を 諺算 ｛
一
る こ と に よ り，3 体唐

結合の 珪度 比 牧 を イ、e．辷す，

　あ レ
丿 ゆ る 31刺 　∫系 1ま 6 ／．）の 片 tl，で 1 己述す る

こ とが で き主す．こ こ で は Whitten．Smith走丿1
’

胴 票系 （R Ω）
一（rt．θ γ 、α 3 の［19］ご 用い ます．

R は超半径で 3倒 4 仔 系の 大ぎさを表 し £ す．残

り σ） 5 つ の 11娠は越角炭 で ，（θ．の は 3 原 1・分 t

系 の 形 ， （（1 ∫．っ は 系の 剛依連 動 を 表 し ま す．こ

の 月．標系 の ．g：し い シ上 我 は琴 弓丈献 ［111に 桟っ て

い ＃す の て 参 考に して くた さ い ．こ の 月二転 系 を
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用 い る と，系 の ハ ミル トニ ア ン は 次 の izう に 濫

かれ ます ：

H − 一
藩 ・ 塩譜 ・・鰍 ・・（…

こ こ で
， μ は 3 体換算質量，A2は 大 ［E準角運動 量

演算 子，V （R ．θ．y
・
）は 相互作！llポ テ ン シ ャ ル を表

します．相 ’1：作用 ポテ ン シ ャ ル は 2 体相 ノL 作 ll！

ポテ ン シ ャ ル と 3 体 相 」．／i：作用 ポテ ン シ ャ ル の 和

と し て 表 され ます ：

　　V （R ・θ・の 一D （7
’
、ゴ）＋ u ／（r ・2，・

’
・・、… ）・（51）

　 　 　 　 　 　 　 iく」

2体相互作堀 に は Jeziorskaらによ るポ テ ン シ ャ

ル ［20］，
3体相 1i：作用 に は Cencek らに よるポテ

ン シ ャ ル ［21】を 用 い ます．こ の 系 の 保 存 量は 全

角運動量 」 とそ の 射影 M ，お よび原 了
．
核座 標 の

反転に関するパ リテ ィ H です．シ コ．レーデ ィ ン

ガー方程式は M には あ らわ に依存 しな い た め
，

3 体系 の 蹴 子状態 は 」 と i【だ け で で ラ ベ ル 付け

す る こ とが で きます ．第
一・

ス テ ン プ は R を固定

して 次 の よ うな角度部分の シ ュ レ
ー

デ ィ ン ガ
ー

方程式 を解くこ とで す ：

　　［睾 ・ ・］蝦 ’・ ・一・・… 1・ ］t（R ；・・

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（52）

こ こ で
，

チ ャ ン ネ ル 関 数は ウ ィ グナ 州 ・ 1転行列

D 畳M （α 、．
’
s．のを 基底 と して 展 開され ます （K は 全

角運動磁 α）分 r・圃定 空間で の 射影 を表 します）．

残 りの 自由度 θ
， p に つ い て は 5 次 の 基本 ス プ ラ

イ ン 関数 ［22］を基底 として 展開す る こ とに よ り

取 り扱わ れます ．また
，
方程式 （52）を解 く1際に

は ARPAGK ライ ブ ラ リ ［231お よび LAPACK

ライ ブラ リ ［24］の 共有メ モ リ並列 版を川 い ま し

た．Itanium　2 の 8GPU コ ア を用 い て
， 単体版よ

り も 4
，
5 倍速 く計算す る こ と が で きま し た ．方

程式 （52）を解 くこ とに よ り，断熱ポテ ン シ ャ ル

U
，，（R）とチ ャ ン ネル 関数 Φ〆昆 Ω）が得 られ ます ，

我 々 は
，
式 （3）で 示 した よ うに ，全波 動 関数 を 二

れ らの チ ャ ン ネル 関数を 丿，U底 と して 展 開 し，こ

れ を シ ュ レ
ーデ ィ ン ガー方程式に代人す る こ と

に よ り，式 （4）に示 した よ うな結合方程式 を得

ます．

0

4

　

0
　

4

（
ゴ・
邸

9）（
匡）．
ゴ

　

唱．

書

　

4
　

　

0
　

　

4

言
 

三
巴許
⊃

20　 　 　　 40 　　 　 　 60

　 　 R （a．u．〉
80

　 　 　 一8
　 　 　 　 0　　　　　　20　　　　　　40　　　　　　60　　　　　　80
　 　 　 　 　 　 　 　 　 R （a．u．｝

亅ズ14：　俘量t．］．ネノレキ
’一．．Mij「／｝　、ノ1

’
T
　；　〔〕十　斗乱擣臣ゾ）1匂r萋罫1／t；

一
）
t一

ン

　　 シ ャ ル 1｛ii織．（a）は 4He2
を，（b）は 4He

鬘He を

　 　 ／ト す．

　図 4 は ，JI
’
1 ＝ 0＋ 状態 の 4He3

と
4He

担 e の 低

エ ネル ギー側 の ポ テ ン シ ャ ル 舳線 を表 し て い ま

す ．図 4（a ）と （b）の それ ぞ れ で ，
・
番低 い 曲線

は 1 体 2 体チ ャ ン ネ ル を 表 し て お り、R 　，．x ’

の 領域で 4He2 分 了
・
と

4，3He 　jJ；1：i’が離れ
一
（い る

酬 霞に 対応 し て い ます．そ の 他 の ヒに 位置す る

山線は 3 体連続状 態 に 郵1「応 し て い る チ ャ ン ネル

で す．圭 た，」
τL1 −

．2＋ 、3
−
、tt，で の ポ テ ン シ ャ

ル 曲線 も似た 形を し て い ます．対
．
称性 の 開係で

」
11− 1＋

，
2
−
、3 ＋

，
＿で の 3 体 F／1／g：結合は 禁制で す の

で
， 考慮 に入れ る必 要は あ レ〕ませ ん で した．

　第 2 〜；ilで 紹 介 した 有 限 要 索 法 （FEM ）−R 彳∫

列 伝 播 法 を 用 い る こ と に よ り， 散乱 彳r 歹［ls

が 計 算 され ま す ．　 そ
一
の 散 乱行 列 要 素 を坿 い

て ，3 体再旨；Ill合 4He
十

4He
十

4　He −．”
i
　He2 十

4　He と

4He
＋
4
　He ＋

3
　He →

4
　He2 ＋

3
　He の 速度 定数 はそ

れ ぞれ 次 の よ うに 灘く こ とが で き走す ：

一

昇咢
32（2

無
11’

1・ガ
1
・
2

・53・

と

Kll − ・・

昇昇
32（？liik！£，

i）沼 1・〃
【12・・54・

上式に お い て 全 3 体翔・結合率 A73 はそ れぞれ の

対称性 プ［
に 関す る部分再結 合率 を足 し合わ せ

た形に な っ て い ます．式 （53）と式 （54）に お け
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る右辺 の 係 数 （3rと 2！）は系 に存在す る圃種 原 子

の 数を反 映 し て い ます ．

　 3体再結合率 の 計算結果を図 5 に示 し ます．図

5（a）は 再結合過程 4He
十

4He
十

4He →4He2
十

4He

に 関 す る 金結 合 率 お よ び 対 称 性 ，JH 　 ＝

 ＋ ，1
−
，．．r7

一
の 部 分結 合率 を 示 し て い ます ．

低 エ ネル ギ ー側 で は 部分 結合 率 は
．．一
般 化 し

た ウ ィ グナ ー しき い 驪 に 従 い ます．　 こ こ で

」
「1 ＝0＋ ，1

−
，2＋ ，3

−
，
4 ＋ 、．．．に 対

「
し て

， 1
「
Ill分糸111合率

はそ れ ぞれ K ♂
IIXEO

　
，
　E3，　E2 ，

　E
’3，　L

．4
，
＿の よ う

に 振 る 舞 い ます ．低 エ ネ ル ギ
ー

側 で JTI − 0 ＋ の

部分結合率 が支西己的にな り，全結 合率は エ ネル

ギ
ー

の 関数 と して は
一定 とな ります ．E ＝ 1μK

で は K3 ＝ 9．93 × 10
− 28cm6

／s で す ． 図 5（b）

は 再 結 合 過 程
4He

十
4He

十
3He

　，
4He2

十
3He の

全結合率お よび 対称性 JI【 − 0＋ ，1
−
，2＋

，3
一

の

部分結合率 を示 し て い ます． こ こ で も同 じ よ

うに
．．・
般 化 した ウィ グ ナ ー

しきい 則が 成 り 立

ち
，
JH ； 0＋ ，1

−
，2＋ ，3

一
に対 し て部 分結 合 率

は K ♂
1

収 EO．E ，1 ，E2，E3 σ）よ うに 振 る舞 い ま

す，全結 合率は低 エ ネル ギ ー側 で
．．
定 とな り，

E ；1μK で は κ 3 ＝9．83x10
−27cnn6

／s とな り ま

す ．本 計算で は 10−100mK エ ネル ギーま で を考

慮 し ま したが，よ り高ユ ネル ギ
ー

の 結合 ’辛三の 計

算に は よ り高 い 部分 波 （よ り大きな 」 び）fl劾 を

取 り扱 う必 要が あ ります ．

5． ま とめ

　本 記事で は
， 原 子衝突の た め の 鑓 ∫

．
力学的数

値計算手法 と し て 多チ ャ ン ネル 対数微分法 と R

行 列法 に つ い て 述 べ ，こ れ らの 手法 の 応用 例 と

して，低 keV コニ ネル ギ
ー

で の H ＋ −GH2 衝炎 にお

け る電子捕獲「斫面積 の 計算お よび μK −mK エ ネ

ル ギーで の ヘ リ ウム 原子 の 3 体再結合率 の 計釁

を紹介 し ま し た ．こ れ らの 手法は非常に半1昔醤1な

手法で は あ ります が．そ の 精密 さゆえ に 応用範

囲は 小 さな分 rに 限 られ て い ます．筆者は こ の

よ うな小 さな分 子を扱 う 科去を さ らに精緻 化す

る と ともに，大 きな分 ∫
一
を扱 う数値計算手法 の

発 展 させ る こ とに も興味を持 っ て い k す．後者

　 1σ
ユ4

　 10
』2〜

チ〜 ！o
．！fi

旦1。
・2・

ゴ
1σ

2自

　 10
．
！9

（u ）

TotaT

一c）

　 　 　 つ

10
』1
　 10

‘！
　 10

．
　　1e

＋｝
　 10　　10z

．？1
　 （b）

鴨

「

拶

露
弖
ゴ

10

　 10

　 1e

　 10

4

　
5

　

6

　
ア

　
掴

　
9

　
0

2

　

2

　

ユ

　，凵
　

2

　

ユ

　「

0000

，一

TOtaj
．
細

　　　　　 ．1　　　　　　　　　．1　　　　　　　　　．1　　　　　　　　　〔，
　 　 　 　 10　　　　 10

−
　　　 10　　　　　10　　　　 10

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 E （mK ｝

区15 ；　超 冷 へ 丿 ウ ム 原 」の 　3 体 鬥 ｝．rL，合 拳．
　 　 は

4He
十

1He
十

4
　He

　　
4He

十
4
　He 十

3
　He ．一・4　He2 十

3
　He を 表

’
；
『
，

　 　 　 　 　 　 　 　 （a ）
・1He2 十

’t
　He を，（b）は

の 乎法 と して は，古典的分 F・動 力学 シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン や密度汎 関 数法な ．どを挙げ る ことが で き

蜜す ．少数原 臍系分 F・と多腺 r一系分 臼萌方 の シ

ミ ュ レ
ー

シ ョ ン 手法 の 発 展 に ‡こ り
，
原 Fラ♪ 罫

・
衝

突に つ い て の 理解が より噬む と期待 されます．
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