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原子衝突の新しい風

反水素原子過程の４体計算

山下琢磨

東北大学 高度教養教育・学生支援機構　〒 980-8576 宮城県仙台市青葉区川内 41

東北大学 理学研究科化学専攻　〒 980-8578 宮城県仙台市青葉区荒巻字青葉 6-3

tyamashita@tohoku.ac.jp

令和元年 11月 3日原稿受付

本稿では，著者がこれまで取り組んできた，反水素原子過程の計算について，自己紹介を兼ねて紹

介する．修士・博士課程の学生の参考にわずかばかりでもなれば幸いと思い，海外の研究者と共同

研究する中での体験も紹介する．

1. はじめに
私は東北大学大学院理学研究科の木野康志先

生にご指導いただき，2019年 3月に学位を取得

した．2019年 4月から 2019年 8月まで理化学

研究所仁科加速器科学研究センター・ストレン

ジネス核物理研究室にて肥山詠美子先生にお世

話になり，2019年 9月から東北大学に助教とし

て着任し，2019年 10月から東北大学高度教養

教育・学生支援機構の所属となった．今回新し

い風の記事を書くにあたり，著者が取り組んで

いる反水素原子過程の計算について，自己紹介

を兼ねて紹介する．ただし，博士課程の学生や，

修士課程から博士課程への進学を考えている学

生にとって幾分身近な話にしたいという意図か

ら，学術的に踏み込んだ内容は別の機会・記事

に譲ることにして，研究の背景と著者の興味を

簡単に紹介したのち，海外の研究者との共同研

究の体験談を紹介させていただきたい．

2. 反水素原子
反水素原子（H̄）は陽子の反粒子である反陽

子（p̄）と，電子の反粒子である陽電子（e+）が

結合した水素様原子である．反陽子は高エネル

ギーイオン衝突によって対生成するが，これを

減速し，陽電子と結合させて反水素原子を合成

することが最近可能になった．反水素原子研究

の一つの大きな目的は，そのエネルギー準位を

水素原子の準位と精密に比較することで，物質と

反物質の対称性を検証することである．磁気ト

ラップ中に蓄積された反水素原子の分光では，

1S-2S遷移周波数が 2×10−12 の精度で，1S-2P

遷移周波数が 5×10−8の精度で，超微細構造分

裂の遷移周波数が 4×10−4の精度で，それぞれ

水素原子（H）のそれと一致することが示され

た [1–3]．また，反水素原子が電気的に中性の反

物質であることを利用して，地球重力場での振

る舞いを測定し，物質・反物質間の重力相互作

用を検証する実験も計画されている [4, 5]．こ

ういった素粒子物理学の基礎理論検証プローブ

としてだけでなく，低温の反水素原子を扱う実

験技術の躍進は，物質と反物質の多体相互作用

の理解を軸とする物質・反物質科学の展開，ひ

いては，クーロン多体系の包括的な理解とその

深化にとっても夢があるように思われる．

3. クーロン４体系
著者はこれまで反水素原子を含むクーロン４

体系の研究を行ってきた．クーロン４体系とは，

クーロン力で相互作用する４つの荷電粒子から

なる系であり，水素分子（H2）はその最も基本

的な例である．H2のような，二つの正電荷粒子

と二つの負電荷粒子から構成される系に限定し
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図 1: クーロン４体系 H2，Ps2, PsH, HH̄の模式
図．黒丸は正電荷粒子を，白丸は負電荷粒子を表
す．実線は引力相互作用を，破線は斥力相互作用
を表す．

てクーロン４体系を考えた場合でも，その性質

は粒子の質量の組み合わせに応じて大きく変化

する．

H2 を構成する二つの陽子を陽電子で置換し

た系は電子と陽電子が結合したポジトロニウム

（Ps）の二量体とみなせ，ポジトロニウム分子（Ps2

= e−e−e+e+）と呼ばれる．Ps2は束縛状態と数

個の励起状態が理論的に予言されており [6–8]，

高強度の陽電子ビームとレーザーを用いた実験

により，その存在と光学遷移を経由した解離が

確認されている [9, 10]．電子と陽電子は対消滅

を起こし，Ps2基底状態の二光子対消滅寿命は

224 ps程度である．Ps2は便宜的に分子と呼ば

れるが，振動回転準位はH2に比べると少ない．

例えば，H2では回転量子数が 0の場合に 10以

上の振動準位が存在するが，Ps2は回転量子数

が 0の場合に準位は一つしか存在しない．図 1

(a), (b) に H2 と Ps2 の模式的な粒子配置を示

した．

H2 を構成する陽子のうちの一つを陽電子で

置換した系は水素化ポジトロニウム（PsH =

pe−e−e+）と呼ばれる．図 1 (c) に示すように，

系の重心は陽子の近くに存在し，Psと Hが結

合した分子様の系とも，H−をコアとして e+が

結合した原子様の系とも捉えられる．PsHは最

もエネルギーの低い解離しきい値 Ps (1s) + H

(1s) 下に一つだけ束縛状態が存在することが理

論的に示されている [11]．PsHは実験的には，

陽電子をメタンガスに入射した時の対消滅率の

変化から間接的に観測されている [12]が，直接

的な観測はまだ達成されていない．PsHを荷電

反転した系は反水素化ポジトロニウムPsH̄と呼

ばれ，PsHと基本的には等価である．

図 1 (d) のように，H2の一方の Hを H̄で置

換した系を，PsH̄になぞらえて HH̄と書く．重

い粒子間が斥力の H2 や，軽い粒子のみで構成

されるPs2と異なり，HH̄は重い粒子（p, p̄）間

が引力である．HH̄において p-p̄間の距離が小

さくなると，p-p̄は中性化して電子・陽電子を

束縛できなくなる [13]．pと p̄が結合した水素

様原子をプロトニウム（Pn）と呼ぶが，HH̄は

Pn + Psへの解離に対して安定でない．すなわ

ち，HH̄は H2，Ps2，PsHと異なり，束縛状態

を持たない．

4. 反水素原子とポジトロニウムの衝突
反水素原子のエネルギー準位の分光実験が進

められる一方で，反水素原子が電気的に中性な

反物質であることを利用して，物質（地球）と

反物質（反水素原子）の重力相互作用を検証す

る計画がある [4, 5]．CERNで計画されている

GBAR (Gravitational Behavior of Antihydro-

gen at Rest) [5] では，Psと H̄の衝突によって

生じる反水素正イオン（H̄+）をBe+と共同レー

ザー冷却したのち光解離することで極低温の反

水素原子を得ることが計画されている．また，

H̄+を電場で加速したのち陽電子を剥ぎ取れば，

エネルギー可変の反水素原子ビームとしても利

用できる．

Ps(nl) + H̄(1s) → H̄+ + e− の反応は，荷電反

転系での反応 Ps(nl) + H(1s) → H− + e+と等価

である．H− + e+ の解離しきいエネルギーは，

Ps(n = 3) + H(1s)のしきいエネルギーと近接し

ており，H−の生成過程は Psの励起・脱励起過

程と不可分である．Ps+Hのしきいエネルギー

準位を図 2左に示した．

著者は Ps(nl) + H̄(1s)の衝突過程を理解する
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ことを目標に理論計算の研究を進めている．こ

の衝突過程はクーロン４体系の問題であり，Ps

が重い核を持たない点，反応の前後で粒子の配

置が大きく変わる組替え過程を含む点で有効な

近似を立てにくく，精密な取り扱いを必要とす

る．反応中の４体相関を効率よく取り込むため，

有限空間でクーロン４体系の厳密なハミルトニ

アンを対角化して得た基底関数系を用いて，散

乱状態を記述する．図 2 の右側に示した赤い

準位は，ガウス関数展開法 [15]に則って，約 6

万個の展開関数を用いて厳密なハミルトニアン

を対角化した時の固有エネルギー準位である．

Ps(1s)+H(1s)のしきいエネルギー下に存在する

基底状態（束縛状態）以外は，本来連続状態で

あるものが，展開関数が有限レンジであるため

に離散化された状態であり，衝突エネルギー付

近での多体相関や共鳴状態の情報を含んでいる．

これらの離散化された状態を本来の散乱状態を

記述する基底関数系（反応の中間状態）として

用い，計算を進めている．

クーロン４体系の散乱問題は，クーロン３体

系のそれと大きく質的に異なる．３体問題とし

ては，電子と水素原子の衝突が一つの簡単な例

であるが，４体の散乱問題が解けるようになる

と，水素原子同士の衝突のような，電気的に中

性の構造体同士の衝突・反応を扱うことができ

るようになる．また，３体問題は「荷電粒子と

原子の衝突の雛形」としての側面があるが，４

体問題は電子と水素分子イオン（H+
2）の衝突の

ような「荷電粒子と分子の衝突の雛形」として

の側面を持つ．Ps + H (H̄)の系は一見特殊に思

われるが，構成粒子に軽粒子が多いためにエネ

ルギー準位が疎であり，e+H (e−H̄) が束縛状態

を持たないので反応後のチャネルが限定される

など，精密な理論計算に適している．実験とし

ても定量性が重要な局面にあり，量子力学的な

多体散乱問題を検証する上で適した系である．

5. 反水素化水素分子
反水素原子を合成・蓄積する際，真空中に残

留する不純物原子との衝突は反水素原子の損失
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図 2: PsH系のしきいエネルギー準位図（左）と，
散乱計算に用いる中間状態（離散化された連続状
態）の固有エネルギー（右）．Ps (n)+ H (N) にお
いて n, N はそれぞれ Ps, Hの主量子数を示す．

につながる．反水素原子と水素原子の衝突はそ

の代表例である．前述したように，HH̄は束縛

状態を持たないが，H(1s) + H̄(1s) のしきいエネ

ルギー付近にHと H̄が分子的な構造をとる共鳴

状態があるのではないかと予想されていた [14]．

このような状態をこの記事では反水素化水素分

子と呼ぶ．HH̄から陽電子を剥奪した３体系Hp̄

では，H(1s)+ p̄のしきいエネルギーの下に複数

の共鳴状態が存在することが理論的に予言され

ている [16, 17]．Hと p̄の間の相互作用は，遠

方では誘起分極による引力（∝ R−4；Rは陽子・

反陽子間距離）であるが，Hと H̄の間の相互作

用は，遠方で分散力による弱い引力（∝ R−6）で

ある．HH̄では電子と陽電子が結合するPs形成

も起こるなど，含まれる過程は Hp̄に比べて複

雑である．

陽子・反陽子の運動と電子・陽電子の運動を分

離して解く断熱近似をHH̄に適用すると，断熱ポ

テンシャル内の束縛状態として複数の状態を計

算することができる．すなわち，陽子と反陽子

の距離を固定して電子・陽電子の運動を解いて断

熱ポテンシャルを作り，この断熱ポテンシャルを
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用いて陽子・反陽子の運動を解き直すと，図 3中

央列に示したような HH̄の Born-Oppenheimer

近似のエネルギー準位を得ることができる [18]．

図 3左列には，比較として，同様の方法で得ら

れた H2のエネルギー準位を共に示している．

図 3右列に示した Pn (N) + Ps (n)の解離

しきいエネルギーと見比べれば分かるように，

HH̄の断熱ポテンシャルから予想されるエネル

ギー準位は Pn + Ps の連続状態に埋もれてい

る．断熱ポテンシャル内の束縛状態は Pn (N)

+ Ps (n)への自動解離の効果が含まれないた

め，無限の寿命を持つ状態として計算されるが，

実際にはPn + Ps の連続状態に埋もれた（有限

寿命の）共鳴状態として HH̄を理解することが

望ましい．そのためには，核の運動と軽粒子の

運動を分離して解く断熱近似ではない，非断熱

での計算が必要である．

著者は HH̄の共鳴状態を複素座標回転法 [19]

を用いて非断熱計算により探索する研究を進め

ている．複素座標回転法では，断熱近似のよう

なハミルトニアンの分割を行わずに，有限の広

がりを持つ基底関数を用いて共鳴状態のエネル

ギー・幅（解離寿命）を計算できる．HH̄の共鳴

状態がH(1s)+ H̄(1s)のしきいエネルギー付近に

存在すると，低温でのH(1s) + H̄(1s)散乱の断面

積が大きな影響を受ける可能性がある [20]．逆

に，H(1s)+ H̄(1s)の低速散乱断面積から，HH̄の

共鳴状態の存在を議論できる可能性がある．そ

のためには，複数の角運動量状態に対して共鳴

状態の探索を行い，断面積に対する影響を理論

的に明らかにする必要がある．また，陽子と反

陽子は引力であり，分子内で接触するため，核

力や対消滅の効果が現れうる．HH̄は，原子物

理と原子核物理が文字通り「接点」を持つ系で

もある．

6. 共同研究と海外での滞在
この記事で紹介した反水素原子過程の研究は，

ウプサラ大学のPiotr Froelich先生，ストックホ

ルム大学の Svante Jonsell先生との共同研究で

ある．また，ワルシャワ大学のKonrad Piszcza-
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図 3: H2 の Born-Oppenheimer 近似のエネルギー
準位，HH̄ の Born-Oppenheimer 近似のエ

H̄

準位，Pn (N) + Ps (n) 解離しきいエネルギーを
示した．N , n はそれぞれPn, Ps の主量子数を表
す．上段では H (1s) + (1s) 付近を，下段では 
Pn (1s) + Ps (1s) 付近を拡大している．

towski博士にも大変お世話になった．共同研究

の始まりは全く偶然で，著者が修士課程の時，

国際会議 ICPEACに参加した折，列車内で木野

先生と Froelich先生が隣席になり，話が盛り上

がるうちに暇な学生がいるということになった

そうである．博士課程で共鳴の４体問題や散乱

問題を手を出そうと思っていた著者は「渡りに

舟」と反水素原子過程について共同研究を始め

ることにした．

博士課程１年の５月に著者はウプサラ大学

の Froelich先生のもとを訪れた．ウプサラはス

トックホルムの北に位置する街で，ウプサラ大

学はスカンディナヴィア最古の大学としても知

られている．ウプサラ大学オングストローム研

究所の Lindh先生率いる量子化学計算の研究室

にお世話になり，３週間ほど滞在する中で共同研

究をスタートした．当時ワルシャワ大学にいた

Piszczatowski博士，ストックホルム大学の Jon-

sell先生を交えて議論を行った．Piszczatowski

博士は以前に Froelich先生と反水素原子過程に
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ついて先駆的な計算を進めており，これまで使っ

ていたプログラムについて直接教えていただく

機会に恵まれた．論文には直接書かれていない

潜在的な課題や，計算コード・結果に触れるこ

とができたのは貴重な経験で，計算の技術的な

工夫とその意図を開発者から直接学べたことは

著者にとって大きな意味があった．

Psと H̄の衝突・反応の計算を目標に掲げたも

のの，４体問題の計算理論に習熟することや，い

ままでの三体問題では扱ったことのないような

大行列計算のために新たにコードの開発・最適

化を進めることが必要であり，必ずしも思うよ

うに進んだわけではなかった．PsHの珍妙な構

造の理解に苦しみ途方に暮れたことや，メール

で表現しにくい込み入った問題にぶつかってや

りとりに時間がかかってしまったこと，HH̄の共

鳴計算に熱中して衝突計算の進捗が滞ったこと

などもあったが，気長に見守ってくれた諸先生

方には大変感謝している．また，メールを中心

に議論を進めていたが，なかなかこちらの意図

が伝わらなかったり，相手の意図をこちらが汲

み取れなかったりと，「対面で，同じ紙を見て，

教科書や資料を傍に議論すること」の重要さを

実感した．

その後も幾度かウプサラ大学を訪れ，博士２年

の冬に３ヶ月ほど滞在して衝突の計算を進めた．

ちなみに，著者はビザの取得に関して大変肝を

冷やしたので，渡航される方は早めに行動する

ことを強く勧める．この滞在の時にも Piszcza-

towski博士に大変お世話になった．Froelich先

生，Piszczatowski博士と最初の２週間ほど毎日，

議論して式を書き，軽いプログラムを組んで数

値的な検証を行う，といったことを繰り返して

いた．Piszczatowski博士帰国後は，計算に集中

する日と議論に時間を割く日を分けて研究を進

めた．オングストローム研究所はお茶を飲みな

がら議論できるオープンスペースがふんだんに

あった．ある日学生から何を毎日そんなに議論

することがあるのかと尋ねられたが，実際のと

ころ常に前進していた訳では当然なく，ほとん

ど１ヶ月打開策が見えなかったこともあった．

皮肉なことに，イェーテボリに遊びに行こうと

した週末ふと試してみた計算が案外うまく動き，

最後の１ヶ月は幾分研究が進んだように思う．

Froelich先生，Piszczatowski博士，Jonsell先

生の他にも，Lindh研究室のスタッフ・学生や，

同じ部屋の材料計算の学生など，様々な人に滞

在の間お世話になった．滞在中色々と気を遣っ

てくださり，全く頭が上がらない．この場を借

りてお礼申し上げる．

7. おわりに
本稿では，著者が研究している反水素原子過

程として，反水素原子とポジトロニウムの衝突

および反水素化水素分子の共鳴状態について背

景や著者の関心を紹介した．本稿では取り上げ

なかったが，陽電子と原子の束縛状態である陽

電子原子 [21]や，反陽子の原子過程と共通の側

面を持つ負ミュオンの原子過程の少数多体計算

にも取り組んでいる．原子衝突をクーロン多体

系という少し広い枠組みで捉えてみると，当た

り前と思っていたことにも新たな疑問を抱くこ

とがある．４体の問題に限定しても，本稿で紹

介したような反水素化分子の形成や，共鳴状態

の解離チャネル，少数多体系の散乱問題など，挑

戦的であるとともに原子衝突に普遍の現象は数

多くある．色々な寄り道をしつつ少しずつ前に

進んで行きたいと思う．
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