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[序論] 

イオン-分子衝突による電子捕獲過程の研究は、イオン-原子衝突の場合に比べ非常

に少ない。我々は過去数年イオン-多原子分子衝突による電子捕獲・イオン化の研究

を行ってきた。特に様々な炭化水素分子標的の研究から、keV衝突エネルギー領域で

も、(i)標的分子の振動励起効果、(ii)同位体効果、(iii)異性体効果、(iv)分子の配向効果、

の重要性を指摘してきた。この分子標的研究プロジェクトの一貫として、プロトンと

シラン(SiH4)のkeV/u領域における衝突による電子捕獲過程の研究を実施した。SiH4分

子はプラズマプロセスガスとして重要で、イオン照射によるエッチングや薄膜生成技

術の基礎をなす。さらに、最近では核融合炉中にシランガスを注入し、プラズマモデ

リングの実験も行われており、プラズマ(陽子、電子)とシラン分子との衝突過程の知

見が重要となっている。また、標的分子の振動状態による電子捕獲・電子励起・イオ

ン化過程への依存性も詳細に調べる必要がある。この振動効果も今回考慮した。 

 

[理論モデル] 

陽子－シラン分子衝突過程の計算は半古典論的分子軌道展開法(MOCC)[1]を用いた。

この方法は核の運動は古典力学で記述し、電子状態は量子力学的に求める。衝突エネ

ルギーが keV 領域なので、核の取る軌道は直線軌道と仮定した。現在考えている衝突

エネルギー範囲では、衝突時間に比べ標的分子の振動回転運動は遥かに遅く、衝突中

分子の平衡核間配置が固定されたまま保たれていると言う固定核配置近似は成り立

っていると考えても良いであろう。したがって、標的分子の核配置は固定し入射粒子

との相互作用エネルギー(断熱ポテンシャル)を求めた。[陽子+シラン分子]複合系の電

子構造は Buenker 教授グループが開発した量子化学計算法、MRDCI 法[2,3]で求めた。

電子捕獲や電子励起を起こす相互作用は非断熱相互作用である。これら断熱ポテンシ

ャルと相互作用カップリングを用い散乱ダイナミックス計算を行った。 

 



[結果] 

求めた断熱ポテンシャルを入射粒子と標的分子間の距離を関数として図１に示す。ポ

テンシャルは一番下の基底状態は[H+SiH4
＋]の電子捕獲状態に対応しており、下から 2

番目の準位が[H+ + SiH4]初期状態となっている。3 番目より高い順位は電子捕獲と電

子励起に対応した準位となっている。これら分子状態を 6-8 準位考慮したMOCC計算

を実行し電子捕獲・電子励起断面積を求めた。R.K.JanevとD.Reiterによるレポート[4]

により指摘されたように、電荷移行断面積や反応速度定数データにおける実験と理論

双方のデータが極端に不足している。今回の研究は電子捕獲と衝突励起の衝突ダイナ

ミックスの知見を与えstate-resolveな衝突断面積の理論値を与えることができ、さらに

keV領域衝突エネルギーにおける標的分子の振動効果への見識を与える。 
 

 

Fig.1 衝突におけるSiH5
+系の断熱ポテンシャル曲線 
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