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電子衝突による極性分子(HF及びHBr)の回転励起断面積

村口 美幸1) ･市川 行和2) ･大崎 明彦3)

Electroncollisionsbypolarmolecules(HF andHBr):

elasticscatteringandrotationalexcitation

YoshiyukiMURAGUCHI,YukikazuITIKAWA andAkihikoOHSAKI

Abstract

Electron-impactrotationalexcitationsofHFandHBrarestudiedtheoretically.Vibrationally

elasticcrosssectionsarecalculatedfortheelectron-moleculesystems.Thecalculationisbasedonfixed-

nucleiapproximationwithmodelpotentialS.Theelectrostaticpotentialiscalculatedusingreliable

abinitiomolecularwavefunctions,andtheeffectsofelectronexchangeandtargetpolarizationare

takenintoaccountapproximatelybymeansoffree-electrongassmodels.Therotationaltransitionsis

obtainedforj-0)0,1,2(jistherotationalquantumnumber).Theelectronenergiesare6-50eVfor

HFandare5-50eVforHBr,respectively.Theresultsoftherotationaldifferentialcrosssectionsare

comparedwithexperimentaldatain6,10eV.
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1. 序論

原子 ･分子､あるいはそれらのイオン･電子などの間での

衝突を総称して原子衝突と呼ぶ｡巨視的な自然現象も原子

衝突の知識を用いて理解することが出来る｡例えば､惑星

大気中の諸現象､星間物質､星や太陽のコロナガス､ガス

状星雲の物理的性質などの重要な部分を説明することが可

能である｡また､一方で原子衝突の研究は幅広い応用を持

つ｡放射線治療､気体レーザーの開発､プラズマプロセッシ

ングの研究などの応用の分野でも原子衝突は非常に重要な

役割を果たしている｡

本論文は､原子衝突過程の一つである電子と分子の衝突過

程について理論的な側面から研究を行ったものである｡電子

･分子衝突理論は電子と原子やイオンとの衝突と比較して取

り扱いが複雑である｡分子との衝突では散乱電子は非球対

称のポテンシャルに影響を受ける｡そして､分子が振動や

回転の自由度を持つため､非常に多くのチャネルを同時に

取り扱わなければならない｡また､散乱電子が多極子相互

作用の様な長距離力を受けることも理論的な取り扱いをさ

らに難くする原因となっている｡本論文ではHF及びHBr

分子の電子衝突による回転励起を理論的に取り扱っている｡
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2)宇宙科学研究所名答教授

3)材料物理工学科助教授

HF及びHBr分子は大きな永久双極子モーメントを持っ

ている｡入射電子と双極子の間の相互作用は分子の回転励

起に非常に大きな影響を与える｡低エネルギー衝突による

回転励起の場合は､入射電子は遠心力ポテンシャルの影響

を強く受けるために遠方での衝突が支配的になる｡このと

き電子と極性分子の間には長距離にわたって働く双極子相

互作用が最も強く効いてくる｡遠方での衝突では前方散乱

が支配的になりBorn近似によって断面積の計算が可能で

ある｡しかし､近距離でのポテンシャルの影響を十分に考

慮しなければ正確な断面積を求めることは出来ない｡

微分断面積の測定実験では､前方及び後方の測定は困難

であるために実験データが存在しない｡よって積分断面積

の評価の際には外挿処理を行っている｡信頼できる理論計

算による微分断面積の値があれば､より正確に全断面積を

決定できるだろう｡

本論文では､下位氏が平成 10年度修士論文1)で行った電

子衝突によるHCl分子の回転励起の研究をさらに発展させ

て他の極性分子 (HF,HBr分子)に適用して電子衝突による

分子の回転励起断面積を計算し他の理論研究や実験値と比

較 ･考察を行っている｡
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2. 散乱理論の概要

入射電子が標的分子と衝突している間､原子核の位置は変

化しないとするFN近似(Fixed-NucleiApproximation)杏
用いる｡1)衝突時間に比べて標的分子の振動及び回転の周期

が十分長い場合､すなわち電子の入射エネルギーが極端に小

さくなければ､この近似は妥当である｡本研究で計算を行っ

たエネルギー範囲HF分子 (6-50eV),HBr分子 (5150eV)
では､この近似を採用しても差し支えないと考えられる｡

散乱断面積は､絶対空間に固定した座標系､すなわち空間

固定系 (Space-FixedSF系)において求められる｡この系

では､標的分子の重心に原点を置き､Z軸を電子の入射方向

にとる｡本論文ではFN近似を導入しているので､まず分子

に固定した座標系､すなわち分子固定系 (MoleculaトFixed

MF系)で散乱問題を解くのが有効である｡この系では､

標的分子の重心を原点に取り､分子軸方向にZ軸を取る｡こ

のMF系で得られた散乱行列をSF系に変換することによ

り､散乱断面積を計算する｡特に断らない限り原子単位系

を用いる｡

2.1 回転励起断面構,弾性散乱断面積

まずMF系で標的分子の重心を原点としてZ軸を分子軸

方向に取った座標系を考える｡ここで､散乱電子の時間に

依存しないSh6redinger方程式は以下のように表される｡

(H-E)甘(r1-0
H -U+V
E-ik2 〉 (1,

Uは入射電子の運動エネルギー演算子､Vは入射電子と標

的分子の相互作用ポテンシャル演算子であり､Eは全系の

エネルギー､kは入射電子の波数を表す｡そして､散乱電子

の波動閑数 中を次のように展開する｡

Q,(rl-∑ rllu'"～"(r)耶 ′′〆 ′(r-I) (2)
lIIpl/

ここでl〝,p"はそれぞれ電子の軌道角運動量量子数および

そのZ成分であり､Yl′′〆′(r̂')は球面調和関数である｡また､

r̂'はFの角度部分を表す｡この(2)式を(1)式に代入し角

度部分の波動関数をかけて積分すると､散乱方程式が得ら

れる｡

[孟 -Ey ･k2]榊 ,-2写〈l',V･l′′〉Pur"(r)
(3)

(3)式の連立常微分方程式を一般に緊密結合方程式という｡

ここで

(l'l叩 ′′)FL-
/

dr̂'Y,チp(r̂')V(r-,rJ)yl′′p(r̂') (4)

であり､これを成分とする行列は相互作用行列と呼ばれる｡

散乱波 uを原点から十分に離れた漸近領域において以下

のよう に取る｡

姉 ,rこ た -1′2〈6ll,e+ i(kr-iq)]

-- [･i(kr-;q ) ]〉 (5,

この式で､Sl771は散乱行列 (S行列)の成分であり､右辺第

一項は入射平面波を､第二項は散乱された外向き球面波を

表している｡(5)式の漸近条件を満たすような解を(3)式か

ら求めることにより､MF系の散乱振幅を得る｡

f(k-in→k-tut)-∑∑筈il-'''lT,T･l
l l(p

xyTl′p(銘ut)yJp(kin) (6)

ここで､kJin,kJtutはそれぞれ入射波､散乱波の波数ベクト

ルであり､漸近領域ではデ方向とk-方向が一致する｡(6)式

のMF系の散乱振幅をSF系の散乱振幅ん に変換する2)｡

f--∑f〝,(LJ)
lll

f〝,(LJ)-∑a,-(ll')Tl3;′Y,,--(丘)
57n

a,･-(Ill)-;i'-l''ll(2jI1)(21I 1)ll'2

x(i

T,3;′-∑ (-1)P〃

0-mノ

(: _lp
上宝 )

(ニ ーIp

Y,,帆 (A.ut) (9)

'i)TIP,l (10,

ここで虎はSF系での分子軸方向を表す｡

FN近似ではこうして得られたSF系での散乱振幅ん か

ら､回転励起についての散乱振幅fFN(jom,I.Jj′m,･′)を

次のように求めることができる｡

fF"(3'0-3･0→掬 )-(-1)m3'′去 [(2j'･1)(23'o+1)]1′2

･∑∑∑ a,･m(ll')Tl3;,(231+1)1/2
3' m llI

ノJO
I

J

HrtllLuiZn
X
X

.7-0
イJmj

F
nH一0

･J｡叫

可
り
･-珊そして､回転励起微分断面積qFN(joJ3'′)は以下のように

なる｡

qF"(3'o→了)-∑ (
3' .りJ0りJO

i"川｢■旧川Ⅳ
1日■1■hul+

好

xqFN(0-･-i3') (12)

ここでqFN(olj)は次のようにとっている｡

qF"'O-''-;;L;a J･-'ll''Tl3;,(13)

(ll)
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振動についての弾性散乱微分断面積 qelasは(12)式を終

状態について和をとったものに相当するので以下のように

表すことができる｡

qe'as(jo)-E qF"(3'o" '')
∫/

-E qF"(o巾 )
3-

(14)

微分断面積の場合と同様に次のような形に表すことができる｡

QF"(jo-･,,-芸;(2j,･1,(':招)2
xQFN(oii) (15)

ここで基底状態から回転状態jへの励起についての積分断

面積 QFN(olj)は次のようにとっている｡

QF"(o→J)-芸 (23'･1)∑ETl3;,F2 (16)〟/
また､弾性散乱の積分断面積についても微分断面積のとき

と同様に回転励起積分断面積の和として表すことができる｡

Qelas(jo)- ∑ QFN(o→ メ)
3'

(17)

弾性とは振動的に弾性であることを意味する｡

本研究では運動量移行断面積も求めた｡その運動量移行

断面積Qmについては以下のように表される｡

Qm(elastic)-2打
/

qelas(o)(1-cosO)sinOdO(18)

2.2 高次部分波の取り扱い

2.2.1 Closllre近似による散乱振幅

部分波の上限IBを仮定し､Closure近似を用いる｡

IB
ん-fuB+∑ lfl',(U)-flB/(LJ)] (19)

∫一′

このように置くことで高次部分波による遠方での寄与をBorn

近似の解析解 fuBにより取り込むことが可能となる｡そし

て､fuBは次のように求められる｡

fuB-一芸/ dr-eiR .r-V(rl (20)

ここでjfは運動量変化であり､

産-kL k-1 (21)

K2-k2+k12-2kk'coso (22)

であるが､FN近似を考えているのでエネルギー変化はない

ものとし､

K2-2k2(1-cosO) (23)

となる｡またV(r7は相互作用ポテンシャルを表す｡

2.2.2 回転励起断面積

高次の部分波はポテンシャルの漸近形によって決定され

る｡Closure近似による微分断面積 qFN(01 1)は次のよ

うに表される｡

qFN(oi1,-;*-D-･S al-(ll,,

･lTlt,-(瑚 B･dip][2 (24)

cID--; iDiy;-(k) (25)

囲 )B,dip--4iDkl(21+1)(2l′+1)]1/2

x(AlH)I,1,,(k,告 (26)

zll,,(k)は

･17"k,-L∞dr去 jl(kr)jl,(kr, (27,

でn=1としたものであり､解析的に求めることが可能で

ある｡ここで3'l(kr)は球 Bessel関数である｡

四重極子相互作用と誘導分極相互作用を考慮すると微分断

面積 qFN(012)は次のように表される｡

qFN(0-2,-去* 2Qf･写a2-(ll,,

･[T,3,-(T,uB,QP]l2 (28)

ここで

(T13,)B,QP-(翠)B,Q+(翠)BIP2 (29)

C2Qf-C_p2m+C_a,n (30)

であり､(29),(30)式においてそれぞれ

(TluB･Q--4iOzzk[(21+1)(2l′+1)]1/2

x(iliZ)Il2,,(k,普 (31,
/

(Tl?,)B'P2--4iikl(21･1)(2l'･1)]1/2

×
(

.〃ー
O

････J'
〇 Z)Il3l,(k)普 (32)

C-nm--SK号Y,･-m(A) (33)

/

cIQm-一芸 ozzy2'--(k) (34)

である｡㊥zzは四重極子モーメント､α′は分極率の非球対

称成分を表している｡

微分断面積 qFN(010)については高次の角運動量に対

する収束性はよいと予想されるのでClosure近似を用いず

に次ぎのように導出した｡

(35)
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(16)式に対してClosure近似を考えると次のようになる｡

QF"(o→j)-QB(o→j)+芸(23'･1)

･ilrTl叫T13l,)BI2] (36,

この式でQB(oう 3')は3'-1,2のときは解析的に求める

ことができ､それぞれ次のようになが )｡

QB(o→1)-筈D2去現実 (37)

QB(0-2)-筈錘 Z･;ozza,k-1_(k2-笥
･芸(芸α′)2(k2-等)](38)

ここではk≠k′として

k'2-2lE-AE(0I->3')]

AE(0li)-B3'(i+1) (39)

Bは分子の回転定数である｡

積分断面積QFN(010)については微分断面積のときと

同様にClosure近似を用いずに導出した｡

lB
QF"(o→o)-芸∑lTl?,L2LEI

3. 相互作用ポテンシャル

(40)

相互作用ポテンシャルVは次のように考慮している｡

V-vet+veT+vC･P (41)

ここで､vet,Ve牙,vC,Pは､それぞれ静電､電子交換､相関

+分極のポテンシャルである｡そして､緊密結合方程式 (3)

に代入すべき相互作用行列をもとめる｡

ポテンシャルは軸対称である｡よってLegendre多項式を

用いて展開する｡

V(r1-∑ V入(r)PA(cosx)
A

-写V入(r)(品)1′2Y-(i) (42)

ここで､xはMF系における散乱電子の方向 (分子軸から

の角度)を表す｡これを(4)式に代入すると相互作用行列の

成分は次のように表される｡

･l',V.l〝,p-写V入(r)(品 )1′2/dヂYITpYAoYl"～
-[(2l'+1)(2l"+1)]1/2ト1)I

x写V入(r,(]'p云l;I)(li三℃')
(43)

相互作用ポテンシャルの動径成分町人(㍗)がわかれば､具体

的に相互作用行列要素を求めることができる｡

静電ポテンシャルは以下のように表される｡

vst(rl-/a dr-i (44)

p(rlは分子の電荷密度であり､r-iiま分子内電荷の位置ベク

トルである｡そして､静電ポテンシャルの漸近形は以下の

ように表される｡

vit(r),二二 芸;1' (45)

入=1は双極子モーメント入=2は四重極子モーメントを

意味する｡

電子交換ポテンシャルは原型の自由電子ガスモデルを採用

した4)｡また､相関ポテンシャルはCarrらによる自由電子

ガスモデル5･6)｡分極ポテンシャルは以下のように表される｡

vpol(r1--芸 一基 p2(cosx) (46)9

ここで､α,α′はそれぞれ

･-喜(α"･ 2α⊥)

･′-言(α‖-α⊥) (47)

であり､αll,α⊥は分極率の分子軸に平行,垂直成分である｡

ここでは､入射電子が標的分子から十分遠方の場合での

分極ポテンシャルと､近傍での相関ポテンシャルを途中か

ら繋ぎ合わせることにより､局所的モデルポテンシャル (棉

関+分極ポテンシャルVc,P)を形成する｡このポテンシャ

ルの形はPadialらによって提案され7)､以後多くの例に用

いられて良い成果を挙げている｡

4. 計算方法

本研究では標的分子の電子状態の計算には分子軌道計算

プログラムGAMESSを用いた8･9)｡また､下位氏のポテン

シャルを計算するプログラムではd軌道関数までしか取り扱

えないが､f軌道関数まで取り扱えるように改良した｡HF,

HBrのような極性分子の場合､双極子相互作用の断面積に

与える影響が大きいと考えられるので､様々な基底関数系

を用いて双極子モーメントがより実験値10)に近づくような

基底を選び計算を行ったoHF分子はN311波動関数HBr

分子はN21波動関数を使用した｡表1,2

Table1 HF分子での双極子モーメントの比較(a.u.)

N311 実験値

計算に際して標的分子はZ軸に沿って配置されており､Z

軸の+方向をH原子の方向にとっている｡そして､本来は
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Tゝble2HBr分子での双極子モーメントの比較(a.u.)

N21 実験値

分子の重心が原点でなければならないがここでは計算の簡

易化するためにF及びBr原子に原点を置いて計算を実行

した｡

(43)におけるようにその動径部分のみが計算の際に必要と

なる｡原点にF,Brの原子核があり､ポテンシャルが急激に

落ち込んでいる所 r-1.73,2.67a.u.にHの原子核がある｡

相関+分極ポテンシャルに含まれる定数としては第-イ

オン化エネルギーJと分極率(α,α′)であり､HF分子では､

α,α′の実験値が無いので GAMESSを用いて計算した｡

Z=0.5895a.u.

α=4.06a.u.

α′=1.12a.u.

つぎにHBr分子では､

Z=0.4285a.u.

α=24.36a.u.

α′=4.09a.u.

を用いた10)｡

(44)の右辺の積分を評価する際には､分子内電子の動径

距離 rtの最大値 (rra〇)を決めなければならない｡電子密

度を分子内全空間にわたって積分すると､分子の総電子数

にならなければならない｡このことより本研究では電子密

度のr㍗a正までの積分が十分な精度で分子の総電子数とな

るようにげa訂-15.Oa.u.と取った｡

また入射電子が標的分子から十分遠方の場合での分極ポ

テンシャル (74)と､近傍での相関ポテンシャル (72)は両

者が交差する位置で接続し､相関+分極ポテンシャルVcP

を決定した｡それぞれの交差位置は表 3のようである｡

Table3 相関ポテンシャルと分極ポテンシャルの接続点(a.u.)

(44)における角度積分は､軸対称ポテンシャルであること

を利用したのち､96点のGauss-Legendre積分法11)を用い

て行った｡一方,動径方向に関してはSimpson積分法11)を

採用した｡

5. 結果と考察

HF分子は入射エネルギー6,10,20,30,50eV,HBr分子は

入射エネルギー5,10,20,30,50eVの回転励起微分断面積及び

(0ぅ0),(0一1),(0ぅ2)の回転励起微分断面積の和である弾

性散乱微分断面積を計算した｡HBr分子では､弾性散乱微

分断面積などの実験値がなかったので実験との比較は行っ

ていない｡HF分子では計算値とR孟dle等による実験値12)

をグラフ中に示す｡図 1,2

R孟dleらは交差ビーム法を用いて入射エネルギー0.631
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∽
くつ
【⊃

10-1

10-2

102

101

の
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Fig.1HF:入射エネルギー6eV

0 20 40 60 80 100 120 140 160 180
scatteringangle(deg)

Fig.2HF:入射エネルギー10eV

IOeVで散乱角 15-135度についての振動運動が弾性な散乱

微分断面積を測定している｡得られた弾性散乱微分断面積

は島村氏の方法13)によりそれぞれの回転励起微分断面積に

分けられている｡

6eVでは今回計算した値とTh止mmel等によるR行列

法14)の計算値とR益dle等による実験値12)とを表4に示す｡

また10eVでは表 5でR益dle等の実験値12)と比較した｡表

やグラフから見てわかるように弾性散乱微分断面積は6,10eV

ともに実験値とよい一致を見せている｡そして､6eVでは

R行列法による計算値ともよく一致している｡これは本論
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文で扱っているモデルポテンシャルと計算方法が有効であ

ることを示している｡また､比較的軽いHF分子の場合で

も重心ではなくF原子核に散乱中心を置いても事実上問題

がないことが分かる｡

Table4 HF分子:6eVでの本研究,実験低 R-matrixの弾性散
乱微分断面積の比較(10-16cm2sr~1)

散乱角 計算値 実験値 R′matriX

150 7.831 10.16 7.44

30 0 2.548 2.79 2.54

450 1.384 1.23 1.36

60 0 0.882 0.79 0.75

75○ 0.577 0.43 0.48

90 0 0.371 0.29 0.38

1050 0.244 0.28 0.29

120 0 0.192 0.26 0.24

1350 0.212 0.29 0.29

Table5 FH分子:10eVでの本研究,実験値の弾性散乱微分断
面積の比較(10-16cm2sr~1)

散乱角 計算値 実験値

150 5.518 10.25

30 ○ 2.046 2.23

450 1.166 1.20

600 0.775 0.77

750 0.5-23 0.42

90 0 0.334 0.29

105○ 0.215 0.30

1200 0.186 0.30

135○ 0.251 0.38

各回転励起の中で特に(011)遷移での微分断面積が実験

値と良い結果を示している｡この遷移では双極子相互作用

が支配的であり､その相互作用が理論的に正しく表されて

いる (例えば､双極子モーメントの値が実験値に近い)こ

との結果である｡弾性散乱微分断面積が前方で良い値を示

す理由として (011)遷移の割合が前方でかなり大きいため

である｡(012)遷移は後方では実験値と良い一致を見せて

いるが前方ではあまりよくない｡

図3にHF分子の入射エネルギー 10eVでのBorn近似

による(0う1,2)遷移の回転励起微分断面積とClosure近似

による計算結果とを比較している｡HF分子は大きな双極

子モーメントを持つために非常に長距離にわたって散乱電

子と相互作用を及ぼす｡そのために電子の入射エネルギー

が小さい場合でも遠方の衝突が支配的になり､小角度散乱

が重要になるので Born近似が成り立つとされている｡実

際に(011)遷移の回転励起微分断面積では､前方での角度

依存性はよく一致している｡しかし､後方では相対的に一

致が悪くなっている｡(012)遷移では定量的には本研究の

結果を再現しているが入射エネルギーが大きくなるにつれ

て､一致が悪くなる｡ HBr分子は図4,5を見てわかるよ

BorClos∩(0-1)一一二-U,e問:--.-:二:(0-2)--.-.----

0 20 40 60 80 100 120 140 160 180

scatterlngangle(deg)

Fig.3 HF:入射エネルギー10eV場合の比較

うに回転励起微分断面積でもっとも大きい割合を(oJ0)遷

移が占めている｡HF分子に比べて (0う1)遷移の占める割

合が小さくなっている｡主な理由として双極子モーメント

が HF分子より小さいためであると考えられる｡

Ln
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O
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⊂:I

∽

O

⊂】
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100
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10-3
0 20 40 60 80 100 120 140160 180
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Fig.4 HBr=入射エネルギー5eV

5.1 積分断面積 ･運動畳移行断面稜

HBr分子では実験値,理論値ともに比較できるものが見

つからなかった｡表 6,7を見てわかるように､HF分子は

(oぅ1)の回転励起積分断面積は入射エネルギーが大きくな

るにつれて小さくなるがそれでも弾性散乱積分断面積の中

で占める割合は大きく双極子相互作用の影響が強いことが

分かる｡しかし､HBr分子では双極子モーメントが HF分

子よりも小さく双極子相互作用の影響が弱くなり(010)遷

移が (011)遷移よりも大きくなっている｡

これまで回転励起積分断面積は始状態をすべて 0からの
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Fig.5 HBr:入射エネルギー10eV

Table6 HF分子‥各入射エネルギーでの回転励起積分断面積(a.u.)

入射エネルギー (eV) (0-0) (0-1) (0-2) Sum

6 ll.14 82.77 3.839 97.75

10 14.27 52.94 4.108 71.31

20 15.94 28.08 3.105 47.12

30 14.73 19.35 2.076 36.16

50 12.25 12.05 1.117 25.42

Tbble7 HBr分子:各入射エネルギーでの回転励起積分断面積

(a.u.)

入射エネルギー (eV) (0-0)- (0-1) (0-2) Sum

5 65.32 24.01 18.92 108.2

10 81.47 13.67 8.661 103.8

20 71.25 7.893 3.649 82.79

30 56.46 5.407 2.389 64.26

50 40.72 3.361 1.438 45.52

ものについてのみ取り扱ってきたが､実際での実験は常温

で行われ､始状態が Oでないものも存在すると考えられる

ので､始状態がOからではない回転励起､すなわち温度放

存性について次のように考慮した｡

くQelaS)T-∑ 9,･.(T)QelaB(jo) (48)

93･.(T)-

31o

(23'o+1)expトE3･｡/rcT]

∑,.0(23'o+1)expトE,0/rcT]
(49)

E3｡-jo(jo+1)B (50)

E,･｡は回転状態joのエネルギーであり､Bは回転定数

(BHF-2.548x10-3,BHB,- 1.035x10-3 ineV)

である｡またfCはボルツマン定数であり,T-300Kとした

積分断面積の温度依存性と運動量移行断面積の値を表8,9に

載せる｡結果として全体の弾性散乱積分断面積は値が小さ

くなる.また､運動量移行断面積ではHF,HBrともに計算

したエネルギー範囲では入射エネルギーが大きくなると小

さくなる｡

Table8HF分子の弾性散乱積分断面積Q及び運動量移行断面
#Qm(a.u.)

入射エネルギー (eV) Qtheo Q300K Qm

6 97.75 87.83 17.36

10 71.31 65.33 17.13

20 47.12 44.12 15.08

30 36.16 34.15 12.77

50 25.42 24.21 9.724

Table9 HBr分子の弾性散乱積分断面積Qtheo及び運動量移行
断面積Qm(a.u.)

入射エネルギー (eV) Qtheo Q300K Qm

5 108.2 100.3 62.64

10 103.8 99.64 48.95

20 82.79 80.63 23.68

30 64.26 62.78 13.29

50 45.52 44.61 7.304

6. 結論

本研究は電子とHF,HBr分子の衝突について理論的な
考察を行った｡標的分子の波動関数は電子散乱で重要であ
る双極子モーメントがより実験値に近い値であるものを採
用した｡相互作用ポテンシャルは採用した波動関数を用い

て得られた分子の電荷密度による静電ポテンシャル,局所的
モデルポテンシャルで表した交換ポテンシャル,相関ポテン
シャルと分極ポテンシャルを繋ぎ合わせた相関+分極ポテ
ンシャルである｡そして､入射電子が衝突している間は標
的分子の原子核の位置は変化しないとするFN近似を用い

宗毎夏差竺警誓 忠霊雪諾 芸等鬼 BIr男 課 宗雪ぎ芸
子では6-50eVHBr分子では5-50eVの範餌で振動につい

て弾性な微分断面積､回転状態 jはj-01 0,1,2までの
回転励起断面積及び運動量移行断面積について計算を行い､
実験値や他の理論値と比較を行った｡

振動についての弾性微分断面積は､HF分子の場合 6eV
では実験値とR行列法による計算値との比較を行い 10eV
については実験値と比較をした｡振動についての弾性散乱

断面積はR行列法,実験値ともによく一致する結果を得た｡
前方では双極子相互作用の影響で (011)の回転励起断面積
が最も大きく､実験値とよく一致している｡(012)遷移で
は前方では一致はよくないが後方ではよく一致している｡
HBr分子の場合については実験値,理論値ともに比較でき
るデータがなかった｡

回転励起積分断面積は､HF分子の場合では(011)遷移
が最も大きい｡一方､HBr分子の場合では (010)遷移が最
も大きい｡
回転励起積分断面積と運動量移行断面積は実験値がない
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ために比較できなかった｡今後､比較のために実験が望ま
れる｡

参 考 文 献

1)M･SbimoiandY.Itikawa,∫.Phys.B:At.Mol.Opt.Phys.
32(1999)65･

2)R･N･Zare,AngularMomentum (JohnWiley良Sons,New
York,1988)

3)Y･Itikawa,Phys.Rep.46(1978)117

4)S･Hara,J･Phys.Soc.Japan22(1967)710

5)WJ･Carr,Jr･andA･A･Maradudin,Phys.Rev.133(1964)
A371

6)W･J･Carr,Jr･,a.A.Coldwell-Horsfal1andA.E.Fein,Phys.
Rev･124(1961)747

7)N･T･PadialandD･W･Norcross,Pbys･Rev･A29(1984)
1742

8)M･W･Schmidt,K.K.Baldridge,I.A.Boat2',J.H.Jansen,
S･Koseki,M.S.Cordon,K.A.Nguyen,T.LWindusand

S･T･Elbert,QCPEBull･10(1990)52

9)M･WISchmidt,K.K.Baldridge,∫.A.Boatz,S.T.Elbert,
M･S･Gordon, ∫.HJensen, S.Koseki, N.Matsunaga,
K･A･Nguyen, S.∫.Sll, T.LWindus, M.Dupuis and

J･A･Montgomery,J･Comput･Chem･14(1993)1347

10)化学便覧 基礎編 改訂 4版 平成 5年 丸善株式会社

ll)W･H･Press, B･P･Flapnery, S･A･Teukolsky and
W･T･Vetterling, Numerical Recipes (Cambridge
UniversityPress,Cambridge,1986)

12)M･Radle,G･Knoth,K.一ungandH.Ehrhardt,∫.Phys.B:
At･Mol一Opt･Phys.22(1989)1455

13)IIShimamura,Chem.Phys.Letter.T3(1980)328

14)H･T･Thiimmel,氏.K.Nesbet and S.D.Peyerimhotf,I.
Phys･B:At･Mol･Opt.Phys.25(1992)4553


