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 題⽬  強電場中の⽔素分⼦イオン: π状態のシーガート状態における例外点 

 要  旨  指導教員⽒名  森下 亨 

  クーロンポテンシャルに匹敵する⾼強度レーザー場を原⼦‧分⼦に照射すると，原⼦分⼦内の電⼦ 

 が感じるクーロンポテンシャルが歪み，⽣じた障壁を電⼦がトンネルしトンネルイオン化する．直線 

 偏光のレーザーを照射すれば，トンネルイオン化した電⼦はレーザー電場の反転に伴って再び元の位 

 置にある原⼦や分⼦と再衝突を起こし，⾼次⾼調波が⽣成される．これがアト秒レーザーパルスとな 

 るため，トンネルイオン化の研究はアト秒科学にとって重要なものである． 

  強電場中でイオン化する原⼦‧分⼦の固有状態を求める⽅法に，シーガート状態法がある．先⾏研 

 究[1]では強電場中の⽔素分⼦イオンについて，外向き波境界条件における解であるシーガート状態の 

 複素エネルギー固有値を求めている． 

  また先⾏研究[2]では，σ状態の⽔素分⼦イオンの核間距離Rと外部電場強度Fの関数としてシーガー 

 ト状態のエネルギー固有値を調べ，特定の核間距離R  0  ，電場強度F  0  において⽔素分⼦イオンの2つの複 

 素  固  有  エ  ネ  ル  ギー  が  ⼀  致  す  る  こ  と  が  ⽰  さ  れ  て  い  る  ．  こ  の  よ  う  な  (R  0  ,  F  0  )  は  (R,F)  空  間  上  の  例  外  点  と  呼  ば  れ 

 ている．更に，⾚外レーザーパルスに晒された⽔素分⼦イオンが陽⼦と⽔素分⼦に分離していく際， 

 レーザー強度が例外点に達しているか否かで終状態が変化することも理論的に⽰されている． 

  ⽔素分⼦イオンの状態はσ状態の他に，分⼦軸まわりの量⼦数が異なるπ状態，Δ状態などがある．σ 

 状態で⾒られた例外点が，σ状態以外の状態の⽔素分⼦イオンにあるかは分かっていない．そのため本 

 研究では，π状態の⽔素分⼦イオンに，分⼦軸と平⾏で⼀様な強電場を加えた際の複素エネルギーを数 

 値的に求め，電場の⼤きさと核間距離によるエネルギー変化の関係性を観察し，例外点を探した．こ 

 れには先⾏研究[1]と同様のシーガート法による解析を⽤いた． 

  シーガート法を⽤いて，電場が存在しない場合の⽔素分⼦イオンの2pπ  g  ，2pπ  u  ，3pπ  g  ，3pπ  u  状 

 態のエネルギーを異なる核間距離Rに対して計算した．次に2pπ  g  状態と3pπ  u  状態において，電場を 

 分  ⼦  軸  に  平  ⾏  な  ⽅  向  に  加  え  た  場  合  に  つ  い  て  計  算  す  る  と  ，  (R,  F)≒(8.599,  0.009501)(a.u.)  に  お  い  て  例 

 外  点  が  ⾒  出  さ  れ  た  ．  ま  た  ，  こ  の  点  の  周  り  を  囲  う  よ  う  に  (R,  F)  を  少  し  ず  つ  変  化  さ  せ  て  複  素  エ  ネ  ル  ギー 

 固有値を計算することで，始点と終点で複素エネルギーが異なるという例外点の性質を確かめた 

 ．これは計算の途中で別の準位に移ったからである． 
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