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研究成果の概要（和文）：高精度・高効率のがん治療計画の基礎となるデータベース作成のため、

重粒子イオンを生体分子と衝突させた場合の、電荷移行、イオン化とその結果としての分子解

離、及び直接分子解離過程など多様な非弾性散乱に起因する現象を理論的に研究した。さらに、

重粒子衝突過程での取り扱い方法にもとづいた理論の拡張形を、イオンとクラスターの反応過

程にも適用し、イオンとの相互作用を原子分子レベルで詳細に調べ発表した。 
 
研究成果の概要（英文）：The ion-molecule collisions belong to the group of elementary 
processes in heavy-ion therapy. The phenomena originating in various inelastic scattering 
processes such as molecular dissociation and the charge transfer process were 
theoretically studied. Furthermore, we have carried out calculations of charge transfer 
cross sections in collisions of ions with clusters, and examined these in detail.   
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１．研究開始当初の背景 
(1) 重粒子イオンを生体分子と衝突させる
と、電荷移行、イオン化とその結果としての
分子解離、及び直接分子解離過程など多様な
非弾性散乱に起因する現象が観測され、これ
ら 1つずつの過程の詳細な知見と反応確率の
知識が高精度・高効率のがん治療計画の基礎
となっている。またこれらの反応は基礎物理
化学の非常に興味深い研究対象でもあり、さ
らにそれぞれの素過程の衝突断面積の値は
放射線医学のみでなく材料科学、宇宙化学、
大気科学の基礎データとして非常に重要で

ある。HIMAC(放射線医学総合研究所 重粒子
線照射がん治療装置)では重粒子イオン(炭
素イオン、ネオンイオン)を３００MeV 程度に
加速しガン組織に照射する治療を実施して
いる。重粒子イオンの生体内での飛程の特性
として、照射直後では生体内で放出する線量
は非常に少ないが、一定の深度で一度に多量
に線量放出、いわゆる Bragg peak が起きる
ことが知られている。このことは重粒子線で
は身体表面部にある正常細胞には大きな損
傷を与えずに深部にあるがん細胞を効果的
に叩けることを意味する。これは他の放射線
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照射、ガンマー線、電子線などでは起きない、
際立った優位特性である。この重粒子の特性
を利用すると、身体深部にある、酸素濃度が
低い耐放射性の強いガンの治療に非常に効
果があることが実証されている。重粒子治療
で実際この Bragg peak 領域で効果的に細胞
の破壊を起こすことは生物実験で調べられ
ているが、この Bragg peak で起きている物
理化学的過程についての知識はほとんどな
い。このエネルギーの重粒子イオンを細胞に
照射すると、イオンは細胞内原子分子、つま
り DNA 分子と直接相互作用を起こし、DNA 分
子損傷を誘起し、細胞変異やガン化あるいは
細胞死そして生体の死などに繋がる現象に
導く。また DNA 以外には生体内に多量にある
水分子の電離過程そして水分子の解離、ラジ
カル種やイオン種を生成し、これらラジカル
種やイオン種が DNA分子と生化学的反応を起
こし DNA損傷につながる間接相互作用が知ら
れている。これらの現象が全て Bragg peak
内で起きていると考えられているが、直接作
用、間接作用の役割とその機構についての研
究は我々のグループで進めているものだけ
であった。イオン－分子散乱のさまざまな過
程に対する確率（断面積）の知識は、我々が
現実にかかわっているほとんど全ての物理
化学現象と密接にかかわっているが、これら
のイオン散乱断面積の情報は極めて少ない。
さらに、炭化水素などは核融合炉内に不純物
ガスとして多量に存在することが当時わか
ってきた。これら分子とプラズマ粒子との衝
突過程も核融合炉モデリングに重要となり
これらの反応確率も早急に必要とされてい
た。 
 
(2) 当時世界にある医学用重粒子イオン照
射装置があるのは日本２台およびドイツ２
台の４台のみで、重粒子イオンの基礎物理化
学過程、とりわけ Bragg peak 内の物理化学
過程の研究は世界的に見て我々の進めてい
るもののみであった。重粒子イオンによる高
い治療率が知られ、稼動中の４台の他に、当
時スウェーデンとイタリアで装置が建設中
であり、中国•韓国で計画中であった。日米
欧に同様な装置が多く建設されるであろう
ことは容易に予想され、本研究を進めておく
必要があると考えられた。 
 
(3) 様々なエネルギーを持ったイオンをク
ラスターや固体表面と衝突相互作用させ、固
体・薄膜やクラスターの物性を制御したり改
質したりする技術が、その頃、様々な応用分
野で重要となってきていた。我々の研究で、
重粒子衝突過程で成功を収めた取り扱い方
法にもとづいた理論の拡張形が、イオンとク
ラスターや凝縮系の反応過程にも適用でき
ることが示され、イオンとの相互作用を原子

分子レベルで詳細に調べる可能性も出てき
た。固体や薄膜の物性を制御したり改質した
りする技術を、原子・分子レベルで取り扱い
詳細に調べる我々の試みは世界的に先見的
な研究であった。 
 
２．研究の目的 
がん治療や材料技術への応用のためのデ

ータベース化のために、イオン－生体関連分
子、およびクラスター・固体や薄膜表面との
衝突散乱断面積の理論的決定とその機構の
解明を目的とした。 
 

(1) 重粒子イオン－生体関連分子衝突の直
接作用、間接作用の研究を行い実験値の一部
存在する過程やエネルギー領域については
実験データを補間する作業を実施し、理論値
との詳細な比較検討を行う。電子捕獲確率デ
ータの比較検討作業からそれぞれの過程に
ついての反応確率の値を決定し、総合的反応
確率データを集積する。その上で、これらデ
ータのデータベース化を目指す。 
 
(2) 重粒子イオン－クラスター衝突の直接
作用、間接作用の研究では、様々なエネルギ
ーを持ったイオンをクラスターと衝突相互
作用させ、固体や薄膜の物性を制御したり改
質したりする技術を、原子・分子レベルで取
り扱い詳細に調べる試みを行う。 

 
３．研究の方法 
(1) イオン－生体関連分子反応、ラジカル
－分子反応、及び２次電子－分子反応の反応
確率（反応断面積）を物理化学的素過程の面
から、原子分子特性（衝突エネルギー、電子
状態等）の関数として理論的に見積もった。
多くの電子状態が相互に強く結合するイオ
ン－生体関連分子系の複雑さのために、当初
多くの電子準位を考慮した計算を行うこと
が出来なかった（図１）。 

図１ [H+C2H6]
+ 衝突系の電子状態 

 
しかし、得られた計算結果を調べることで、
さらに上の準位や見過ごされてきたが強く
結合している準位を取り入れた大掛りな計
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算を実行しさらに詳細な知見を得ることが
できた。 
 
(2) イオンと生体基礎分子との散乱確率の
決定を理論面から実施していき、医療関連の
応用原子分子反応データを作成し、炭化水素
分子の研究とデータベース化を進めた。実験
値の一部存在する過程やエネルギー領域に
ついては補間する作業を実施し、理論値との
詳細な比較検討を行った。この実験理論合同
の比較検討作業から最も信頼できると思わ
れるそれぞれの過程についての反応確率の
値を決定し、総合的反応確率データを集積し、
可視化した。さらに、これらデータのデータ
ベース化とそのライブラリー化を構築を試
みた。同様の作業を医療関連分野のみでなく、
出来るだけ汎用性の高いデータベースにす
るために材料関連や環境問題へ拡張すべき
データベースの構築を計画した。 
 
(3) イオンと生体基礎分子の研究を発展さ
せ、標的を原子を配列して構成したクラスタ
ーへと拡張する。DNA や水、生体分子クラス
ターとの重粒子衝突は、より取り扱いが困難
であるが、総合的反応確率データとして貴重
である。ここでは例として３層に並べた７２
個の Al原子の上に吸着した Na原子で構成す
るクラスターモデルを考え、その静電ポテン
シャルを量子化学プログラム（Gaussian）で
計算した。次にこのポテンシャルを用いて入
射粒子を H+ とした量子力学的緊密波法によ
る計算が可能となり、衝突断面積の計算を行
った。 
 
４．研究成果 
(1) イオン－生体関連分子 
① 量子力学的緊密波法による計算は  
(H+CH4)

+、（H+C2H2)
+ 、(H+C2H4)

+ 、(H+C2H6)
+、

や（H+CO)+ について行ってきた。実験値の一
部存在する過程やエネルギー領域について
は補間する作業を実施し、理論値との詳細な
比較検討を行った。この実験理論合同の比較
検討作業から最も信頼できると思われるそ
れぞれの過程についての反応確率の値を決
定し、総合的反応確率データを集積してきた。
その後、重粒子イオン照射装置はイタリア、
オーストリア、フランスで計画が進行中、韓
国ソウルと中国山東省では陽子線治療施設
が稼動し、北京及び西安の陽子線治療施設が
建設中など、本研究の必要性はさらに増加し
ている。 
 
② これらのデータを含めて、材料関連や環
境問題へ拡張した、出来るだけ汎用性の高い
データベースにするためのデータ作成を行
い、核融合研サーバにおいて公開されている
データベースに一部データは収録されてお

り、今後も拡充されていくことが望まれてい
る。 

 
(2) イオン－クラスター 
① 重粒子衝突過程での取り扱い方法にもと
づいた理論の拡張形を、イオンとクラスター
や凝縮系の反応過程にも適用し、イオンとの
相互作用を原子分子レベルで詳細に調べた。 
 

図２ 3層に並べた72個のAl原子の上に吸着
したNa原子で構成するクラスターモデル 

 
具体的には多数の Al原子を並べた表面に Na
原子･イオンが付着しいているモデル（図２）
を考え、この表面系のポテンシャルを量子力
学的に計算し、それを基にして、表面に入射
する水素イオンとの衝突過程を詳細に研究し
、重イオン衝突による標的分子からの電荷移
行について散乱断面積（図３）を量子力学的
緊密波法により計算した。  

図3 電荷移行散乱断面積 
 
② DNAや水,生体分子クラスターとの重粒子
衝突は、より取り扱いが困難であが、総合的
反応確率データとして貴重である。水に対す
る計算は既に行っており、さらに 炭素原子表
面モデルなどでの研究が期待されている。 
 
(3) これらの研究成果は Phys. Rev. A. の
Web、NIFS Annual Reports、国際会議での発



 

 

表、NIFS DATABASE などで広く公開されてい
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