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1. 序論

電子と原子又はイオンの衝突過程は､天体や実験室にお

けるプラズマ中の基本的な素過程であり､プラズマの温度

及び電子密度を知る上で重要である｡このことから､電子

と原子の衝突に関する様々な実験及び理論的な研究が今日

まで行われてきた｡電子衝突励起の研究は､近年の実験装

置 ･実験技術及び計算機の進展に伴い､標的としては､希

ガス､アルカリ金属､アルカリ土類金属など様々な原子又

はイオンについて研究されている｡

これまでに､電子衝突によるカルシウム原子の励起過程

において､4S21se十4S4plpo遷移における微分断面積､

ストークス ･パラメーター及び積分断面積の研究が､実験

及び理論の両面からなされてきた｡近年報告された研究で

は､MurrayとCvejanovicl)が2003年に入射電子のエネル

ギーが20､25及び35eVでストークス･パラメーターPl､

p,及び昂 の実験結果を報告したOまた､Milisavljevieら2)

は2004年に入射電子のエネルギーが10､20､40､60及び

100eVで微分断面積の実験結果を初めて報告した｡2005

年､Challhan ら3)は多くの電子配置を用い､非相対論的歪

曲波近似法 (NDW)と相対論的歪曲波近似法 (RDW)の計

算を行ったOこの計算は､MurrayとCvejanovicのスト-
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クス ･パラメーターの実験結果と比較的に良く一致してい

る.しかし､Milisavljevieらの微分断面積の実験結果とは､

入射電子のエネルギーが10eVで大きく異なる｡この異な

る原因としてこの理論計算では歪曲波近似法を用いたため､

低エネルギー領域では信頼できる結果を得られていないと

いうことが考えられる.そこで､Kawa2:Oeら4)は､低エネ

ルギー領域で有用と考えられているR行列法を用いて､入

射電子のエネルギーが10､20及び25eVの時の微分断面

積､ストークス･パラメーター及び積分断面積 (しきい値か

ら25eVまで)を報告した｡この研究では､標的に15状態

(RM15)､21状態 (RM21)及び24状態 (RM24)を考慮し

た理論計算を行っているoKawazoeらのRM24における計

算結果は､入射電子のエネルギーが10､20及び25eVで､

MurrayとCvejanovicのストークス ･パラメーターの実験

結果及びMilisavljevieらの微分断面積の実験結果と非常に●
良く一致した0

本研究では､Kawazoeらの計算した､カルシウム原子の

4S21se1 4S4plpo遷移におけるス トークス･パラメー

ターを用いて､干渉パラ-メーター(cob･erenceparameter)

Pl､7及びL⊥を計算した.電子衝突により標的がS状態

からP状態-遷移し､その後､光を放出し､P状態からS

状態-遷移する過程の干渉パラメーターは､Andersenら7)

によって導入された｡微分断面積と干渉パラメーターを用

いて､励起状態の電子雲についての情報､すなわち､微分

断面積からその大きさ､Plからその形状､Tからその回転
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がわかり､そしてL⊥から標的の角運動量移行がわかる,0

本研究の計算結果をMurrayとCvejanovicの美験結果及び

Chauhanらの計算結果と比較するO

以下､2章ではR行列法による電子と原子の衝突理論を､

3章では微分断面積､ストークス･パラメーター及び干渉パ

ラメーターの理論的な表現を､4章で理論的な計算の詳細､

結果及び考察を述べ､最後の5章で結論を述べる｡本研究

では､特にことわらない限り､原子単位 (a.u.)を用いる0

2. R行列法による電子衝突理論

R行列法は､1947年に原子核反応に関する理論として

初めて､WignerとEisenbud5)によって提唱され､その後

Bu.rkeら6)によって電子と原子衝突の分野-拡張された｡

R行列法の特徴は､電子と原子の衝突過程において､全

空間を二つの領域に分けて計算を行う点にある｡入射電子

が標的原子の電子雲の中に入ってくると､標的内の電子と

明瞭に区別ができなくなってしまう｡そのような領域内(内

部領域と呼ぶ)では､標的内の電子と入射電子との電子交換

や電子相関を考慮に入れなければならないOそこでN個の

標的内電子と1個の散乱電子からなるⅣ+1電子系につい

て考え､配置間相互作用法を用いてⅣ+1電子系の波動関

数を決定する｡内部領域の外側では､標的内電子と入射電

子が区別できると考えることから電子交換や電子相関を無

視した通常の緊密結合法を用いて散乱電子の波動関数を決

定する｡R行列法は､このように空間を内部領域とその外

側である外部領域に分け､その二つの領域で求まった散乱

電子の波動関数を境界で滑らかにつなぐことで散乱振幅を

得る方法である｡

2.1 標的原子の束縛状態

まず､Ⅳ個の電子をもつ標的原子 (本研究では､カルシ

ウム原子であるのでⅣ=20である)の束縛状態の波動関数

について考える｡各電子の空間座標には極座標γ､β､¢を

用い､スピン座標をJと表し､それらをまとめてXと表す

ことにする｡標的原子の状態を表す波動関数は､次のよう

に反対称化した波動関数 ¢jで表現されるo

車,.(αjL,･SjML,･Ms,lX1,-XN)≡4･j(1S7n132sm232pm33'

･･･α3･LjS,･ML,･MsjlX1,･･･ⅩN)･ (1)

標的原子の束縛状態は､(1)式の波動関数を用いて､同じ

LiとSiをもった状態を重ね合わせた配置間相互作用法に

より次のように表すことができる｡

◎i(riLiSiMLtMstIX1,…XN)

-∑aijQj(αjLiSiMLiMsilxl,･･･XN)I(2)i
ここで､ aijは展開係数であり､(3)式で表されるように

標的原子のハミル トニアンを対角化することにより決定さ

れる｡

(@ilHNIej)-EtN6i,･.

2.2 R行列法による内部領域

(3)

R行列法における内部領域とは､入射電子が標的原子の

電子雲の中に入って標的内電子との区別ができなくなるよう

な領域である｡そのような領域内では､標的内電子と散乱電

子との電子交換や電子相関を考慮に入れる必要がある｡従っ

て､この領域では､標的内電子と散乱電子からなるⅣ +1

個の電子系の状態を考え､配置間相互作用法を用いて波動

関数を決定する｡

標的原子の波動関数を用いて内部領域における基底関数

を次のように表す｡

Q･k(Ⅹ1･-ⅩN'1)-A∑cijkai(Ⅹ1･･･XN,fN'1JN'1)ij

x忘uij(rN･1)+∑ djhbj(xl･･･XN･1)･ (4)j
ここで､第一項目の関数 壷iは (2)式の標的原子の束縛状

態の波動関数に散乱電子の角度とスピン関数を含ませたも

のとして表している.これにより､全軌道角運動量L､全

スピン角運動量S､そしてパリティ7TをもつN+1電子系の

固有状態を表現できるoAは､標的原子と散乱電子の波動

関数を反対称化させる演算子である.第2項目の¢,･は標的

原子の束縛状態で用いた軌道関数を用いて表し､〟+1電

子系の束縛状態を表す｡(4)式において､散乱電子の波動

関数の動径部分は､連続基底関数uijを用いて展開されて

いるouijは (6)式の境界条件を満足する (5)式の微分方

程式の解である｡

(孟 一撃 +V(r,･kt,i)uiJ･(r,

nma3,(ll)
-= î,,nPnli(r), (5)
n-li+1

uij(0,-0,(a)(%)r=a-b･ (6)
ここで､(6)式のaは､内部領域の境界半径であり､bは任

意定数である｡(5)式の右辺の和については､標的原子の

状態を記述する際に用いたそれぞれの軌道角運動量吊 こ対

する全ての主量子数を考慮に入れる.入i,･nは標的原子の軌

道関数と連続状態の基底関数が次式を満足するよう導入さ

れたラグランジュの未定乗数である｡

(uij(r)lPnli(r))-Lauij(r)Pnll(r)dr-0. (7)
このようにして求めた散乱電子の基底関数叫 は､それぞ
れの軌道角運動量Iiについて規格直交系を満足するよう決

定される｡

(uiJ･(r)luij′(r))-6,･j,･ (8)
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(4)式における係数であるci,･kとdjhは､(9)式のN +

1電子系のハミル トニアン

HN･1-∑(幸 吉)･i,"gll吉, (9)
Ⅳ+1
i=1

を使い､(3)式でaijを求めたように (9)式のハミル トニ

アン行列を対角化して決定される｡

R行列法を用いて散乱問題を解く際に､励起は様々な状

態を経て起こると考えられるので､状態間で強く結びつく

状態を (4)の第1項の展開の中に含める必要がある｡その

ため､励起状態にどのような状態をいくつ含めるかという

ことが重要となる｡

2.3 R行列法における外部領域

電子と原子の衝突では入射 (散乱)電子は標的原子から

無限に離れたところで平面波となる｡外部領域では､標的

原子の波動関数が十分小さいところを領域として選ぶ｡そ

のため､内部領域で考慮したような入射電子と標的内の電

子との電子交換を無視することができる｡また､散乱電子

は標的原子の平均的なポテンシャルの影響を受けると考え

られる｡従って､電子交換散乱を無視した通常の緊密結合

法により､次式の微分方程式を解くことで散乱電子の波動

関数Fi(r)を決定することができるO

(嘉 一建 ㌢ lkl') Fi(r)

∞n
-2∑∑ al1,.r~入-1Fj(r)･ (10)A-1j-1

ここで､係数atjは (ll)式で定義される.

.〟

atF,･-(bil∑ rhApA(cosOhN'1)凧 )･ (ll)
k=1

外部領域で得られた散乱電子の波動関数と内部領域で得

られた散乱電子の波動関数を境界で滑らかにつなぐことに

より､散乱振幅を得ることができる｡

3. 微分断面積､ストークス ･パラメーター及び干

渉パラメーター

散乱振幅は､前節で述べた計算で得られる遷移行列Tを

用いて次のように表現される｡

I(Ni･･LiMiITiMsimSiM 一 Nf:LfMfrlfMBfmSfM)

土
-ilil;sn3 '2li'1'%

×(LiliMiOfLM)(LMILflfMfmf)

x(siiMsimSifSMs)(SMslSfiMsfmSf)

･TlflSfH(Ni→Nf)Yf-i(Oe,¢e), (12)

ここで､標的原子の初 (終)期状態Ni(Nf)の角運動量量

子数をLiMiSiMsi(LfMfSfMsf)､入射 (散乱)波の角運

動量量子数をIimiSimsi(lfmfSfmsf)と表現しているOま

た､Yifmf(Oe,¢e)は球面調和関数で､(Oe,4･e)は散乱電子
の方向を示す.rIは全系のパリティー､LSは全系の軌道及

びスピン角運動量量子数であり､MMsは各々のZ成分で

ある｡ki(kf)は入射 (散乱)電子の波数である.また､入射

電子はZ軸に沿って入射してくると仮定Lmi=0とした.

さらに si- Sf-1/2としている｡

微分断面積O-は散乱振幅を用いて次のように書き表せる｡

qMf=

q - ∑qMf ,
Mf

kf

2ki(2Li+1)(2Si+I)

(13)

x E lf(Nil Nf)f2･(14)
MtMBIMsf-fmsi-sf

ここで､qMf(Mf--1,0,1)は磁気副準位に関する微分断
面積である｡

次にス トークス ･パラメーターについて述べるO散乱電

子の散乱角β｡に依存したストークス ･パラメーターは以下

のように定義される｡

Pl-

P2-

P3-

Zy(Oo,Oe)-Zy(900,Oe)

Zy(Oo,Oe)+Zy(900,Oe)'

Zy(450,Oe)-Zy(1350,Oe)

Zy(450,Oe)+Zy(1350,Oe)'

Zy(RHC,Oe)-Zy(LHC,Oe)

Zy(RHC,Oe)+Zy(LHC,Oe)

(15)

(16)

(17)

ここで､Zy(β,Oe)はy軸方向に放出される光の強度で電気ベ

クトルがZ軸に対してβ度偏光した光の強度､Zy(RHC,Oe)､

Zy(LHC,Oe)は同じくy軸方向に放出される光の強度で右

廻り､左廻り偏光した光の強度を表す｡

Blllm8)はストークス･パラメーターを散乱振幅と関連づ

けるためにZa(Oe),Zar13(Oe),Zalll(Oe)及びJal12(Oe)を用
いて次のような関係式を導入した｡

Pl-

P2-

Zy773(Oe)
〟 (βe) ラ

Zy771(Oe)

Zy(ee) '

(18)

(19)
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P3- -
Iy772(Oe)

Zy(Oe)
(20)

ここで､Za(Oe),Za713(Oe),Zarll(Oe)及び Ja712(Oe)は状態

多極子 (T(Lf)tq)を用いて次のように表されるO

･a(oe)- iw(Lj,Lf)(-1)L3''Lf

一書W (LJ･,L f,i LlfLlf L2j )

×[くT(Lf)I,)sin2ocos2¢-(T(Lf)tl)sin20cos¢

･5(T(Lf)to)(3cos20-1)], (21)

･an3(Oe)- 喜W (Lj,Lf,( LlfLlfL2j )

×[くT(Lf)I,)(1+cos20)cos2¢+(T(Lf)[1)sinOcos4･

(T(Lf)t.)sin20], (22)

Jam (oe , - -fw (Lj,L f,( LlfLlfL2j)

･[(T(Lf)I,)2cosOsin24･+(T(Lf)tl)2sinOsin4,],(23)

･an2(Oe, - 辛 (LJ･,Lf,(Llf LlfLl,. 〉

×2iくT(Lf)ll)sinOsin4,, (24)

W(Lj,Lf)-莞砦 l(L,･llrLILf)l2(-1)L,･Lf (25)

ここで､Eは脱励起する際の崩壊係数で励起状態の寿命に関

係しているoLLlは放出される光子の振動数､dnは光子が放

出される立体角を記述している｡(21)- (24)式では一般

的に､光子はβ及び¢をもつα軸方向で測定されることを

表している.本研究ではa軸方向をy軸にとっているoL,･

の値は光子を放出し､脱励起した後の標的原子の角運動量

量子数を示すO状態多極子は散乱振幅fMfを用いて以下の

ように定義される｡

(T(Lf)tq)

-∑(-1)Lf-"I(LLM;-Mflkq)(fM;I-I), (26)
M;Mf

く句 毎 )-2ki(Si+1)

･ ∑ f(Ni→N;)I(Ni→Nf)*･ (27)
- SimSfMsiMsf

ここで,0≦k≦2Lf,.Lk≦q≦k｡(T(Lf)I.)は､標的原

子のポピュレーションつまり断面積を表す.ぐで(Lf)lq)は標
的原子のオリエンテーションを表し､基底状態から励起状態

-励起する際の角運動量移行に対応するo(T(Lf)去)は標

的原子のアラインメントを表す.一般的に､偏光は磁気副

準位間におけるポピュレーションの不均衡によって起こる

ものとされている｡この不均衡をアラインメントと呼ぶ｡

Andersenら7)はストークス･パラメーターと関連した3

つの干渉パラメーター (Pl､L⊥､7)を導入したO干渉パ

ラメーターとストークス･パラメーターには次のような関

係がある｡

pl-J牢丁 再 ,

L_L--P3,

7-妄拡g(Pl･iP2)･ (30)

微分断面積､ストークス･パラメーター及び干渉パラメー

ターを用いて 1p状態の電子雲の角度分布 (O,◎)は次式に

より求められる｡

- (0,･)-芸sin2oll.PICOS2H P2Sin2･]

芸sin2oll･PICOS2(- 7)]･ (31)
Rlと電子雲の長さl及び幅Wには次のような関係があるO

は 雪 平 ,W-㌔ 旦 (32)

微分断面積から電子雲の大きさがわかり､ストークス･パラ

メーターから導出される干渉パラメーターPl､7及びL⊥

を用いるとPlから電子雲の長さl及び幅W､Tから電子雲

の回転､エ⊥から標的の角運動量移行がわかり､標的の励起

状態についての詳細な知見を得ることができる｡

4. 結果及び考察

本研究では､標的原子として束縛されている電子の数が

20個のカルシウム原子に注目した｡電子衝突により標的内

の電子が基底状態である4S21se状態から4S4plpo状態-

遷移し､その後､光を放出し､電子が4S4plpo状態から

4S21se状態-遷移する過程 (4S21se→4S4plpo1 4S2
1se)について考慮した｡

本研究では､Kawazoeら4)の計算した､カルシウム原子

の4S21se→4S4plpo遷移におけるストークス･パラメー
ター Pl､P2及びP3を用いて､干渉パラ-メーターPl､7
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及びL⊥を計算した.干渉パラメーターは､(28)-(30)式

を用いて計算した｡Kawazoeらの計算では､微分断面積及

びストークス･パラメーターを求める際､標的の状態に15

状態(RM15)､21状態 (RM21)及び24状態 (RM24)を考

慮した計算を行っている｡その結果､微分断面積及びストー

クス･パラメーターの計算結果は標的の状態として24個の

状態を考慮したRM24で収束した結果が得られることを報

告している｡そこで本研究では､RM24における干渉パラ

メーターPl､7及びL⊥を計算した｡

図1(a)-(C)に入射電子のエネルギーが10eVのときの干

渉パラメーターPl､7及びL⊥の本研究のRM24における

計算結果及びChauhanら3)のRDW における計算結果を

示す｡入射電子のエネルギーが10eVのときのストークス･

パラメーター及び干渉パラメーターの実験値は報告されてい

ない.本研究のRM24における計算結果は､Chauhan らの

RDW における計算結果と一致していない｡本研究で計算し

た干渉パラメーターPl､7及びL⊥の計算では､Kawazoe

らが微分断面積を求める際に､用いた散乱振幅を採用してい

る｡Kawazoeらの計算した入射電子のエネルギーが10eV

のときのRM24における微分断面積の結果は､Milisavljevie

ら2)の微分断面積の実験結果と非常に良く一致している｡一

方､ChallhanらのRDW における計算結果は実験結果と大

きく異なっている｡微分断面積､ストークス･パラメーター

及び干渉パラメーターは同じ散乱振幅から計算することがで

きるため､本研究のRM24における入射電子のエネルギー

が10eVのときの干渉パラメーターの計算結果はChauhan

らのRDW における計算結果よりも､信頼性の高い結果で

あると考えられる｡

図2(a)-(C)及び図3(a)-(C)にそれぞれ入射電子のエネル

ギーが20eV及び25eVのときの干渉パラメーターPl､7

及びL⊥の本研究のRM24における計算結果を示すo比

較のために､Cha血anらのRDW における計算結果及び

MurrayとCvejanovicl)の実験値をも示すoRM24の結果と

MurrayとCvejanovicの実験値及びChallhanらのRDW

における計算結果とは､比較的に良く一致しているOまた､

本研究のRM24とChallhanらのRDW の結果とは干渉パ

ラメーター Pl､7及びL⊥の形状も似ている｡しかし､干

渉パラメーターPl､7及びL⊥において､散乱角がおよそ

1000から1200の領域では､RM24の結果の方がRDW の

結果よりも実験値と良く一致し形状も似ている.これらの

ことから､本研究のRM24の結果はChauhan らのRDW

の結果よりも信頼できるものであると判断できる｡

本研究で計算した干渉パラメーターRl､7及びL⊥と

Kawazoeらの計算した微分断面積の計算結果から (31)式

を用いてカルシウム原子の4S4plpo状態の電子雲の形状を

求めることができる｡

1

1

0.8

0.6

0.4

0.2

0
0 20 40 60 80 100 120 140 160 180

Sca仇erinqanqle(deql

図1(a).電子衝突によるカルシウム原子の4S21seぅ 4S4p

lpo遷移における干渉パラメーターPl.入射電子のエネル

ギーは10eV.理論値:- ,RM24;一･一,RDW(Chat血弧

ら3)).
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図1(b).電子衝突によるカルシウム原子の4S21se→4S4p
lpo遷移における干渉パラメーターL⊥.入射電子のエネル

ギーは10eV.理論値:- ,RM24;一･一,RDW(Challhan

ら3)).
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図1(C).電子衝突によるカルシウム原子の4S21se→4S4p
lpo遷移における干渉パラメーター 7.入射電子のエネル

ギーは10eV.理論値:- ,RM24;一･-,RDW(Challhan

ら3)).
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図2(a).電子衝突によるカルシウム原子の4S21se1 4S4p

lpo遷移における干渉パラメーターPl.入射電子のエネル

ギーは20eV.理論値:- ,RM24;一･一,RDW(Chauhan

ら3)).実験値‥●,MurrayとCvejanovic.1)
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図2(b).電子衝突によるカルシウム原子の4S21se→4S4p
lpo遷移における干渉パラメーターL⊥.入射電子のエネル

ギーは20eV.理論値:- ,RM24;一･一,RDW(Chat血an

ら3)).実験値:●,MurrayとCvejanovic.1)
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図2(C).電子衝突によるカルシウム原子の4S21se→4S4p
lpo遷移における干渉パラメーター 7.入射電子のエネル

ギーは20eV.理論値:- ,RM24;一･一,RDW(Challhan

ら3)).実験値:●,MurrayとCvejanovic.1)
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図3(a).電子衝突によるカルシウム原子の4S21se→4S4p
lpo遷移における干渉パラメーターPl.入射電子のエネル

ギーは25eV.理論値:- ,RM24;一･一,RDW(Challhan

ら3)).実験値:●,MurrayとCvejanovic.1)
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図3(b).電子衝突によるカルシウム原子の4S21se→4S4p
lpo遷移における干渉パラメーターL⊥.入射電子のエネル

ギーは25eV.理論値:- ,RM24;一･一,RDW(Chauhan

ら3)).実験値:●,MurrayとCvejanovic.1)
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図3(C).電子衝突によるカルシウム原子の4S21se→4S4p
lpo遷移における干渉パラメーター 7.入射電子のエネル

ギーは25eV.理論値:- ,RM24;一･一,RDW(Cha.uhan

ら3)).実験値‥●,MurrayとCvejanovic.1)
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5. 結論

本研究では､電子衝突によりカルシウム原子が基底状態

である4S21se状態から4S4plpo状態-遷移し､その後､

光を放出し､電子が4S4plpo状態から4S21se状態-遷移

する過程 (4S21se→4S4plpo1 4S21se)について考慮
した｡入射電子のエネルギーが10､20及び25eVのとき

のカルシウム原子の4S21se1 4S4plpo遷移における干

渉パラ-メーターPl､7及びL⊥を計算したO干渉パラ-

メーターを求める際､KawaRoeら4)の求めた標的の状態と

して24個の状態を考慮したRM24におけるストークス･パ

ラメーター Pl､P2及びP3を用いて計算した｡

本研究で計算したRM24における入射電子のエネルギーが

10eVのときの干渉パラメーターPl､7及びエ⊥はChauhan

ら3)のRDW における計算結果と一致していない｡入射電

子のエネルギーが10eVのときのストークス･パラメーター

及び干渉パラメーターの実験値は報告されていない｡今後

の実験値との比較が待たれる｡本研究で計算したRM24に

おける入射電子のエネルギーが20及び25eVのときの干

渉パラメーター Pl､7及びL⊥はMurrayとCvejanovicl)

の実験結果と良く一致した｡
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