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１．研究計画の概要 
(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。今までに数種類の生体関連分子
を取り扱ってきたが、系の多くの電子状態が
相互に強く結合する複雑さのために、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。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
た大掛りな計算を実行しさらに詳細な知見
を得る必要が判明した。本研究は CO など特
に重要な生体関連分子にさらに詳細に計算
を拡張し総合的反応確率データを集積して
いくことを目的とする。 
(2)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最近
わかってきており、これら分子とプラズマ粒
子（H+, Cq+,…）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る。また、様々なエネル
ギーを持ったイオンを固体表面と衝突相互
作用させ、固体・薄膜の物性を制御したり改
質したりする技術が、近年様々な応用分野で
重要となってきている。最近の研究で、重粒
子衝突過程で成功を収めた我々の取り扱い
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。そこで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
するイオンとの衝突過程を詳細に研究する
ことを目的とする。 
 

２．研究の進捗状況 
(1)すでに生体関連分子の(C2H4,CH2,NH3,C2H6, 
H2O)を取り扱ってきたが、系の多くの電子状
態が相互に強く結合する複雑さのために、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。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
入れた大掛りな計算を実行しさらに詳細な
知見を得る必要が判明した。そこで重要な生
体関連分子にさらに詳細に計算を拡張し総
合的反応確率データを集積している。 
①（H+ CO)+ 系の断熱ポテンシャルおよびカ
ップリングを分子の向きを様々に変化させ
た場合について量子化学計算で精密に決定
した。さらにこのポテンシャルとカップリン
グを使い散乱過程の研究を行った。陽子衝突
による標的分子からの電荷移行について散
乱断面積を量子力学的緊密波法により計算
し、イオン化及びその結果としての分子解離
過程などの反応過程についての考察も行っ
た。 
②(H+Cq)+ 系については Buenker教授のグル
ープで断熱ポテンシャルを計算し、状態の検
討を行っている。状態が複雑でカップリング
の取り扱いについては MRD-CI による計算と
は別の方法を検討している。 
(2) イオンとクラスターや固体表面との衝
突相互作用に関しては、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
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ルを量子化学プログラム（Gaussian）で計算
することができた。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。 
 
３．現在までの達成度 
 ③やや遅れている 
(1)(H+Cq)+系は状態が複雑で取り扱いが困
難でありカップリングの計算が遅れている。 
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ている。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
を集積している。 
(2) 入射粒子 H+イオンとクラスター衝突相互
作用の扱いにおいては、基底状態を用いた量
子力学的緊密波法による計算を行ったが、励
起状態の計算も望まれている。 
 
４．今後の研究の推進方策 
さらに、収集したデータのデータベース化

とそのライブラリー化を進める。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を
構築するデータ収集を行うこととする。 
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最近わ
かってきた。これら分子とプラズマ粒子（H+, 
Cq+,…..）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
必要とされているため、本研究課題で炭化水
素分子の研究とデータベース化をさらに進
める。 
(1)連携研究者であるピフルは、鈴木の計算
と、初めに Buenker 教授、Stancil 教授らが
先に行った Cq+系のポテンシャルエネルギー
を元にローゼンゼナ-型やランダウゼナ-型
カップリングを用いて、分子の向きを固定し
てイオンを衝突させる分子散乱確率のデー
タを理論的に決定する。標的分子の励起状態
への、電荷移行、イオン化及び分子解離過程
などの反応過程について、それぞれ散乱断面
積を量子力学的緊密波法により計算する。 
(2) Al 原子の上に吸着した Na 原子と H+との
量子力学的緊密波法による計算については
励起状態を考慮に入れる必要があり、衝突断
面積の計算プログラムの改良を行う。 
 
５. 代表的な研究成果 
（研究代表者、研究分担者及び連携研究者に
は下線） 
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