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研究成果の概要（和文）：A) 多電子原子のエネルギー準位について、機械学習技術を用いた補完・品質評価を
行った。特に、同電子系列と呼ばれる、電子数が同じで核電荷が異なる原子イオンのエネルギー準位が核電荷に
対してスムーズな関数になることを利用し、その系列がどの程度連続的に繋がっているかを調べた。B) 未同定
の発光線から、新たなエネルギー準位を発見する方法論の開発を行った。特に、千以上の発光線を用い、統計的
な手法で効率よく準位同定を行うことを目指した。C) 大量エネルギー準位・遷移が存在し、それらの正確な数
値計算が難しい多電子原子について、少量の原子データのみからその挙動を推定するモデルを構築した。

研究成果の概要（英文）：A) We have carried out the data validation for the energy levels of 
many-electron atoms. In particular, so-called isoelectronic sequence, where the electron 
configurations are the same but only the nuclear charge is different, are analyzed. Based on the 
fact that the energy levels in an isoelectronic sequence follow a smooth function, erroneous data 
points are automatically found. B) We have developed a method that automatically finds a new energy 
levels from thousands unidentified emission lines observed from a many-electron atom. C) We have 
constructed a theoretical model that predicts the spectral properties of many-electron atoms.

研究分野：原子データ

キーワード： 原子構造　統計物理

  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
宇宙プラズマや核融合プラズマの診断のため、鉄イオンやシリコンイオンの原子データのセットを用いた分光診
断が必要であった。これまでは、個別に報告される実験・理論データの収集、丁寧な品質評価、未知のデータの
補完を行うことで、各分野において高品質な原子データセットが構築されてきた。しかし研究が進むにつれ常に
新たな対象に関する原子データが必要になる。新たな対象に対しては十分に高品質なデータセットが構築される
まで、高精度な分光診断が実施できていない状況である。
本研究で開発した機械学習法を応用することにより、個別に報告される原子データの妥当性の評価、新たな原子
データ導出が容易になった。

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に
ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属します。



　 　様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９（共通）

１．研究開始当初の背景
宇宙プラズマや核融合プラズマの診断のため、鉄イオンやシリコンイオンの原子データ（各準位
のエネルギー値やその間の遷移レート係数）のセットを用いた分光診断が必要であった。
個別に報告される実験データ・理論データの収集、丁寧な品質評価、未知のデータの補完を行う
ことで、各分野において高品質な原子データセットが構築されてきた。
近年、核融合炉壁にタングステンが使われることに変わった。また、宇宙プラズマではイットリ
ウム、極端紫外光源プラズマではスズやハフニウムなどの分光診断が新たに必要になっている。
これらの新規データセットの構築も取り組まれているが、十分に高品質なデータセットが構築さ
れるまで、高精度な分光診断が実施できていない状況である。このように、新たな元素・価数の
イオンに関する診断が必要になる度、多大な時間・労力が費やされている。

２．研究の目的
分光診断に際限なく必要な原子データセットを、機械学習技術により抜本的に効率よく構築する
ことが本研究の目的である。特に当初は、
(2-1) 原子番号・価数・電子配置という離散変数を連続空間に埋め込む技術の開発
(2-2) 個別に報告されるデータの品質評価、欠損データの補完
(2-3) 全体の品質向上に本質的なデータの決定とその新規取得
を行うことを目指した研究計画であった。

３．研究の方法
本研究課題は、主に以下の項目に関して研究を行った。
A) 多電子原子のエネルギー準位について、機械学習技術を用いた補完・品質評価を行った。特
に、同電子系列と呼ばれる、電子数が同じで核電荷が異なる原子イオンのエネルギー準位が核電
荷に対してスムーズな関数になることを利用し、その系列がどの程度連続的に繋がっているかを
調べた。
B) 未同定の発光線から、新たなエネルギー準位を発見する方法論の開発を行った。特に、千以
上の発光線を用い、統計的な手法で効率よく準位同定を行うことを目指した。
C) 大量エネルギー準位・遷移が存在し、それらの正確な数値計算が難しい多電子原子について
少量の原子データのみからその挙動を推定するモデルを構築した。

４．研究成果
A) 多電子原子のエネルギー準位の補完・品質評価
National Institute for Standards and Technology  の Atomic Spectra Database （NIST-
ASD）に収録されている多電子原子のエネルギー準位について、機械学習技術を用いた補完・品
質評価を行った。特に、同電子系列と呼ばれる、電子数が同じで核電荷が異なる原子イオンのエ



ネルギー準位が核電荷に対してスムーズな関数になることを利用し、その系列がどの程度連続的
に繋がっているかを調べた。

 図１ Be  様イオン 2s2p3d (J=5/2) 電子配置に関する等電子系列のエネルギー。縦軸は
Eeff = E / (Z – nele + Δ)2 で定義される実効エネルギー。ここで、E は励起エネルギー
Z は原子番号、Δ=3は遮蔽係数である。左図がNIST-ASDに掲載されている実験データ
右図がFlexible Atomic Codeによるシミュレーション結果である。各準位には便宜的
に名前（例えば2s.2p.(1P*).3d(2D)など）がつけられているが、これが系列中に入れ
替わっていることがわかる。

例として図1  に Be  様イオン 2s2p3d (J=5/2) 電子配置に関する等電子系列のエネルギーを示す
この配置の中には複数の微細構造があり、それぞれの微細構造ごとに等電子系列を形成している
ことがわかる。しかし実験結果（図1(a)）やシミュレーション結果（図1(b)）両者で、微細構造
の系列の上下関係が入れ替わる点が存在することがわかる。さらに実験データには欠損している
準位もあり、単純に連続性を仮定することは難しい。
本研究では、このような連続関係を自動的に見つけるアルゴリズムを開発した。実験データ
（R）と機械学習による予測値（S）の関係から、最寄りの距離の合計を最小にする組み合わせ
を探しだす。

図2 NIST-ASDに掲載されているBe  様イオン 2s2p3d (J=5/2) 電子配置のエネルギー準
位（丸印）、FACによるシミュレーション結果（横線）と機械学習による推定結果（実
線）。黄色で示した実験データは予測値から有意に外れており、データベースに含まれ
る誤データであると推測できる。



図2は、NIST-ASDに含まれているBe  様イオン 2s2p3d (J=5/2) 電子配置のエネルギー準位（丸
印）、第一原理シミュレーションによる計算値（水平線）、シミュレーション値を実験データに
近づけることにより求めた推定値（実線）を示す。黄色丸印で示した実験データは推定値から有
意にはずれている。データベースに含まれる誤データであると推測できる。
このような解析を繰り返した結果、おおよそ5％の確率でデータに統計的には説明できない外れ
値があることが明らかになった。そのなかには、過去に行われたデータ評価におけるミスが、
30年間以上残っているものもあった。さらに、外れ値があることをみこんだ補完により、デー
タベースに載っていない欠損値の推定も可能になった。
B) 未同定の発光線から、新たなエネルギー準位を発見する方法論の開発
上記のA)では、すでに同定されているエネルギー準位がどの程度確からしいかを推定するもの
であった。このようなエネルギー準位は通常、観測される発光線の波長がエネルギー間隔に対応
することを利用して求められる。しかし、大量に観測される発光線を矛盾なく説明するエネル
ギー準位を求めることは難しい。これまでは経験豊富な研究者の手作業に頼ってきた状況である
そこで本研究では、大量に観測される未同定の発光線波長と、既知のエネルギー準位から新しい
エネルギー準位を同定する方法の構築を行った。

 具体的には、既知のエネルギー準位セット E = {E1, E2, . . . , En} と発光線の観測により得られ
 たエネルギー差でいまだ同定されていないもの Λ = {λ1, λ2, . . . , λm} から、発光線を同定し未

 知のエネルギー準位を見つけることを考える。実際には単一の準位ペアの差が観測されるエ ネ
ルギー差として得られるが、本研究では全ての組み合わせを列挙する．具体的には，下準位を
Eiとしたときの上準位の候補はEu = Ei + λj (i = 0, . . . , n, j = 0, . . . , m) のようにあらわさ
 れ n × m   通りを挙げるこ とができる。なお、選択則を考慮することに よってもう少し制限で

 きる。列挙した候補のほとんどは誤った組み合わせであるため、それらにより推定し た上準位
 のエネルギーはランダムに分布する一方で、上準位が実在する真の組み合わせの場合 は，複数

の下準位への遷移が観測されるため候補が集中するはずである。
図3(a)に、NIST-ASDに収録されている中性タングステン原子のエネルギー準位を示す。なお、
NIST-ASDには465個の既知のエネルギー準位が収録されている。さらにNIST-ASDには中性タ
ングステン原子の未同定の発光線が1197本収録されている。図3(b)、(c)に、これらの既知の準
位と未同定の発光線の全組み合わせから求めたエネルギー準位候補の数密度を示す。数密度分布
は有限のノイズフロアに加えて、複数のピーク構造が確認できる。これらのピークを外れ値検出
の手法に基づき検出することで、新しいエネルギー準位を求めた。このようにして、中性タング
ステン原子に関して10個の新しい未報告のエネルギー準位を決定した。
本手法は、既知のエネルギー準位と未同定の発光線のデータさえあれば自動的に実行できる。同
様の手法を、NIST-ASDに掲載されている他の中性原子のデータに対して適用することで、シリ
コンや鉄などについて合計20個程度の未報告のエネルギー準位を同定することが出来た。さら
に本手法は原子核のエネルギー準位同定にも適応できる。実際、National Nuclear Data

Center の管理するENSDF データベースから様々な原子核に対する既知のエネルギー準位と、
未同定のガンマ線エネルギーをダウンロードし、本手法を用いることで、合計20個程度のみ報
告のエネルギー準位を求めることが出来た。



図3 (a) NIST-ASDに収録されている中性タングステン原子のエネルギー準位。(b) 既知
のエネルギー準位と未同定の発光線エネルギーから求めた、エネルギー準位の候補の数
密度分布。誤った組み合わせから求めたエネルギー準位はランダムに分布する一方、真
の準位が存在するエネルギーには多くの候補が集中するため、ピークとなって観測され
る。(c) bの拡大図。(d) 選択則を検討することで、新たに見つけた準位のパリティ・角
運動量量子数の推定も可能である。例えば6.71799 eVのエネルギー準位は高い確率で
J=2, evenパリティのものであると推測できる。新たに発見した準位を(a)にオレンジ線
で示す。

C) 少量の原子データのみから多電子原子発光線の挙動を推定するモデルの構築
A), B)は、大量の原子データを生成・評価する方法論の開発であった。一方で、本テーマは大量
のエネルギー準位・遷移が存在する複雑な原子の挙動を確率論を用いて少量のパラメータのみで
表現する方法について検討した。
中でも、これまで知られてきた多電子原子スペクトルの性質の1つに、発光線強度のべき乗分布
がある。大量に観測される多電子原子からの発光線スペクトルを、それらの強度ごとに数分布を
作成するとその分布が強度のべき乗になる、というものである。この経験則が40年前に報告さ
れ、他の実験や第一原理計算により再現されてきたものの、その原因は明らかになっていない。
本研究では、多電子原子の構造を漁師カオス理論により確率的にモデル化することで、本性質を
初めて理論的に説明した。
具体的には、まず多電子原子のエネルギー準位の数密度（準位密度、ρ(E)）を考える。これは
電子がパウリの排他則に従うことやその組み合わせ則から、ρ(E) ∝ exp(E/ε0)というように励起
エネルギーEに関して指数関数的に増加することが知られている。ε0 は増加のエネルギースケー
ルである。

 発光強度 I は上準位の占有密度に比例する。高密度プラズマ中では、占有密度分布がボルツマン
分布に近づくことが知られている。
n(E) ∝exp(-E /kTe)

上記2つのモデルを組み合わせることで、発光強度Iをもつ発光線の数が
ρ(I) ∝I-2kTe/ε0-1

と表されることがわかった。実際、第一原理計算でもこのべき乗分布やその指数の電子温度依存
性が再現された。
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