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題 目 

一様静電場中における水素分子イオンのシーガート状態： 

分子軸が電場ベクトルと平行でない場合の複素エネルギーの 

核間距離依存性の計算 

 要  旨 指導教員氏名 森下亨 

近年レーザー技術の発展から原子・分子に対し高強度レーザーを照射することで反応を調べる実験が可能になった。

高強度レーザーを照射することで起きる分子の反応の 1 つにトンネルイオン化がある。トンネルイオン化とは、原子

や分子に対して外部強電場を与えた際に、原子核とクーロンポテンシャルが歪められることでできるエネルギー障壁

を電子が透過していくことでイオン化することである。トンネルイオン化過程において正則かつ外向き波境界条件で

の固有状態をシーガート状態と呼び、シーガート状態での時間に依存しないシュレディンガー方程式が複素数を含む

固有解を持つ。先行研究[1]では水素分子イオン𝐻2
+について電場の向きと分子軸が平行であるとき、円筒対称性を考慮

したプログラムを用いて核間距離𝑅を変えて計算が行われた。また、先行研究[2]では平衡核間距離のとき、円筒対称性

がない一般的な配向角を扱うプログラムを用いて電場の向きと分子軸の配向角𝛽を変

えて複素エネルギーの計算が行われた(図 1)。本研究ではこれまで行われていないもの

のうち、電場の向きと分子軸が平行でない場合についての水素分子イオンの強電場中

の複素エネルギーを、一般的な配向角を扱うプログラムを用いて核間距離𝑅を変えて計

算した。電場の向きと分子軸が平行でない場合、水素分子は円筒対称性を持たないの

で平行な場合と比べて計算量が多い。また核間距離が大きくなると計算が安定でなく

なるため注意して計算を実行した。 

図 1. 𝐻2
+に対する核間距離𝑅と配向角𝛽 

𝐻2
+は陽子 2 つに電子 1 つで構成される最も基本的な二原子分子であり、電場𝑭 =  𝐹𝑧でのシュレディンガー方程式は

ポテンシャルを𝑉(𝒓)として原子単位系(a. u.)下で 
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 ∇2 + 𝑉(𝒓) + 𝐹𝑧 − 𝐸] 𝜓(𝒓) = 0 (1) 

と示され、これを放物座標系で表し、断熱ポテンシャルと外向き波境界条件から固有解が最終的に 

𝐸 =  𝜀 −  
𝑖

2
𝛤 (2) 

として導かれる。式(2)における 𝜀, 𝛤はそれぞれエネルギーとトンネルイオン化レートを示し、本研究で𝑉(𝒓)はソフトク

ーロンポテンシャルを用いた。 

本研究では平行に近い配向角𝛽 = 2°として一般的な配向角を扱うプログラムを用いて計算を行い、円筒対称性を考

慮したプログラムによる先行研究[1]の𝛽 = 0°の結果と比較した。核間距離𝑅(𝑎. 𝑢. ) = 2, 3, 4, 5, 6, 7、外部強静電場成分

の大きさ𝐹(𝑎. 𝑢. ) = 0.000~0.110(0.005 刻み)の範囲で電場の大きさと𝜀, 𝛤それぞれの依存性と、核間距離と𝜀, 𝛤それぞれ

の依存性の 2 つについての計算結果を得た。𝛽の条件と𝑅, 𝐹それぞれの範囲が近しいことから先行研究[1]の結果と比べ

てグラフの概形はよく似たものが得られた。一般的な配向角を扱うプログラムが円筒対称性を考慮したプログラムと

同様に大きな核間距離に対しても扱うことができることを確かめた。 
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