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目的
 π状態の水素分子イオンに

分子軸と平行な方向に強電場をかけた際のエネルギーを
シーガート状態法を用いて計算し，例外点を探す



原子・分子のトンネルイオン化

2

電場あり

電場なし

電子の
波動関数

電場なし

電場あり→トンネルイオン化

エネルギーE= ε - iΓ/2
Γ:イオン化レート

求め方:シーガート状態法



原子・分子の状態

ひとつの原子・分子に対して多くの状態が存在　→量子数で指定

3gerade(対称) ungerade(反対称)

対応関係
n-l-1=nξ
l-m=nη

(融合)原子 分子

軌道名 n l m 軌道名 nξ nη m
1s 1 0 0 1sσ 0 0 0
2p 2 1 1 2pπ 0 0 1



分岐点と例外点　1/2
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複素関数f(z)=z1/2

Re

Im

Im(z1/2)

原点が分岐点

(-1)1/2 = i, -i →多価関数！



分岐点と例外点　2/2
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電場をかけた際の水素分子イオンのエネルギー実部ε
1sσuと2sσgのεが
(7.92,0.0530)で一致

分岐点?
→引数がどちらも実数
　なので例外点

Ref: Cheng Huang, Oleg I. Tolstikhin, and Toru Morishita. Strong-field subcycle control of dissociation dynamics via exceptional points of 
molecules in an electric field. Phys. Rev. A, Vol. 95, p. 063416, Jun 2017.

σ状態以外に例外点が存在するか
分からない

→π状態のH2
+の例外点を探す
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電場がない場合の水素分子イオンのエネルギー
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電場がある場合の水素分子イオンのエネルギー
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2pπg

3pπu

(R, F)=
(8.599, 9.501×10-3 )
に例外点が存在する

R (a.u.)

F (a.u.)

ε(a.u.)



電場がある場合の水素分子イオンのエネルギーε　1/2
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電場がある場合の水素分子イオンのエネルギーε　2/2

9例外点がπ状態に見出された



電場がある場合の水素分子イオンのイオン化レートΓ　1/2
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電場がある場合の水素分子イオンのイオン化レートΓ　2/2

11例外点以降ではΓは反発交差する



例外点の周りを囲うような複素エネルギーの計算
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R(a.u.) F(a.u.)

ε(a.u.)

R(a.u.) F(a.u.)

Γ(a.u.)

…....

始点と終点でε，Γが異なった



まとめ

・π状態の水素分子イオンに，分子軸に平行な方向に電場を加えると，

　(R, F)=(8.599, 9.501×10-3 ) (a.u.) に例外点が存在することが見いだされた

・例外点まわりを囲うように(R, F)を変化させながら

　複素エネルギーを求めることで

　始点と終点で状態が変わるという例外点の性質を確かめられた
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