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ランタノイド元素のうち、イッテルビウム、ルテチウム、サマリウムの対称電荷移行断面積を

計算した。ランタノイド原子・イオン間の電荷移行反応は多くの場合、電荷移行する 6ｓ電子の

内側に閉殻でない 4ｆｎ電子等があるため、共鳴電荷移行だけでなく非共鳴電荷移行の反応経路が

ある。低エネルギーでは共鳴移行反応のみ起こり、電荷移行断面積が小さい。ここで取り上げた

イッテルビウム、ルテチウム、サマリウムは多くのランタノイド元素とは異なり、共鳴電荷移行

のみが進行する。イッテルビウムは原子が 4f146s2、イオンが 4f146s で 4f14が閉殻なので共鳴電荷

移行となる。ルテチウムは原子が 4f145d6s2、イオンが 4f146s2で、電荷移行では 5ｄ電子が移行す

る。他の 4f14、6s2はいずれも閉殻のため共鳴電荷移行のみ進行する。サマリウムは原子が 4f66s2、

イオンが 4f66s で、原子の基底状態は 7F0で J＝0 のため、原子とイオンが基底状態同士の電荷移

行は共鳴電荷移行反応のみになる。電荷移行断面積のエネルギー依存性はいずれについても単調

減少である。イッテルビウム、サマリウムの断面積は衝突エネルギーが 1eV/amu で、それぞれ、

203Å２、224Å２で、ジスプロシウム等の多くのランタノイド元素の電荷移行断面積より大きい。

一方、ルテチウムではｄ電子が移行するため電荷移行断面積は衝突エネルギーが 1eV/amu で

65Å２と小さい。 
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Cross sections of symmetric charge transfer are calculated for Yb＋ + Yb, Lu＋ + Lu and 

Sm＋ + Sm. Symmetric charge transfer of lanthanoid elements in most cases has two main 

reaction paths which are resonant and non-resonant paths due to open 4f shell inside 6s 

electrons. At low impact energy, charge transfer cross sections are small because only 

resonant path is possible. On the other hand, the charge transfer of ytterbium and lutetium 

has only resonant path because ytterbium and lutetium atoms have closed 4f14 shells. Samarium 

atom has 4f6 electrons and total angular momentum of the ground state is 0. Therefore charge 

transfer of samarium has also only resonant path. The charge transfer cross sections of 

these atoms decrease monotonically with the increase of impact energy. The cross sections 

of ytterbium and samarium are 203Å２  and 224Å２ at the impact energy of 1eV/amu, 

respectively. These values are larger than the cross sections of many lantanoid elements 

such as dysprosium.  The cross section  of lutetium is 65Å２ at the impact energy of 

1eV/amu. This value is small due to d-electron transfer.  

 

 

 

Keywords: Charge Transfer, Cross Section, Ytterbium, Lutetium, Samarium, 

Lanthanoid Elememts 

 

 

 

 

 

 

 

 

                                                                                     

＋Advanced Photon Research Unit, Quantum Beam Science Directorate 



JAEA-Research 2008-076 

iii 

 

 

目  次 

 

 

１．はじめに ·························································· 1 

２．イッテルビウムの電荷移行断面積 ···································· 1 

３．ルテチウムの電荷移行断面積 ········································ 3 

４．サマリウムの電荷移行断面積 ········································ 4 

５．考察 ······························································ 6 

６．まとめ ···························································· 6 

参考文献 ······························································ 7 

 

付録 ジスプロシウムの電荷移行断面積 ································· 12 

 

Contents 

 

 

１．Introduction ······················································ 1 

２．Charge Transfer Cross Section of Ytterbium ························ 1 

３．Charge Transfer Cross Section of Lutetium ························· 3 

４．Charge Transfer Cross Section of Samarium ························· 4 

５．Discussion ························································ 6 

６．Conclusion ························································ 6 

References ···························································· 7 

 

Appendix  Charge Transfer Cross Section of Dysprosium ··············· 12 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



This is a blank page.



JAEA-Research 2008-076 

－ 1 － 

１．はじめに 

 

電荷移行反応１）は反応断面積が大きいのでプラズマプロセスを利用する多くの分野で重要な素

過程である。同種原子・イオン間の対称電荷移行反応は衝突エネルギーが小さくても大きい断面

積をもつので特に重要である。筆者等２～７）は原子法レーザー同位体分離の研究開発の中で、電荷

移行反応による目的同位体イオン減少の評価のため、原子法レーザー同位体分離の対象となるウ

ランやランタノイド元素のガドリニウム、ネオジム、セリウム、ジスプロシウムの対称電荷移行

反応断面積の測定を行い、これらの遷移金属の電荷移行断面積がこれまで考えられてきたものよ

り小さいことを示してきた。そして対称電荷移行反応がよく研究されてきたアルカリ金属、アル

カリ土類金属と比較し遷移金属の電荷移行断面積が小さいことを次のように考えて説明してきた
８～１０）。アルカリ金属原子－イオン間の電荷移行反応では閉殻構造の外側にある 1 個のｓ電子が

移行する。移行電子のスピンの向きはどちらでも移行でき、生成する原子もイオンも基底状態で

あり、電荷移行でエネルギー変化がない共鳴電荷移行である。カルシウム、バリウム等のアルカ

リ土類金属や水銀は、閉殻構造の外側に原子は 2 個のｓ電子、イオンは 1 個の s 電子があり、電

荷移行時には、原子の 2 個の s 電子のうちイオンの s 電子とはスピンの向きが異なる s 電子が移

行できる。電荷移行で原子より s電子が抜けてできるイオンはスピンの向きによらず基底状態の
２Ｓであり、この場合も共鳴電荷移行である。これに対し、遷移金属の一例として図１に電子配

置が 4ｆ4ｓ2 のネオジムの電荷移行反応を示す。このとき原子からｓ電子が抜けてできるイオン

はその内部が閉殻構造でなくその角運動量 J１が０でないため生成イオンの角運動量は J１＋1/2

または J１－1/2 のいずれかになる。J１＋1/2 または J１－1/2 の状態のどちらか基底状態でこのと

き共鳴電荷移行で他方は非共鳴電荷移行になる。ネオジムの場合 J１－1/2 の 7/2 が基底状態、J１

＋1/2 の 9/2 が励起状態である。衝突エネルギーが十分高い時は、非共鳴経路も近共鳴となり反

応が進行するが、数 100eV 以下の低エネルギーでは共鳴電荷移行反応のみ進行し断面積が小さく

なっている。 

 さらに、他のランタノイド元素の対称電荷移行反応を考察したところ、多くの元素については

ネオジムと同様に共鳴電荷移行と非共鳴電荷移行の反応経路をもつが、イッテルビウム、ルテチ

ウム、サマリウムは、それぞれ次のようになって共鳴電荷移行反応のみが起こる。 

(1) イッテルビウム：原子が 4f146s2、イオンが 4f146s で 4f14が閉殻である。このため移行する

電子のｓ電子の向きによらず共鳴電荷移行となり、アルカリ土類金属と同じである。 

(2) ルテチウム：原子が 4f145d6s2、イオンが 4f146s2で、電荷移行では 5ｄ電子が移行する。4f14、

6s2はいずれも閉殻のため共鳴電荷移行のみ進行する。 

(3) サマリウム：原子が 4f66s2、イオンが 4f66s である。原子の基底状態は 7F0で L＝3、S＝3、J

＝0 で原子、イオンが基底状態同士の電荷移行は共鳴電荷移行反応のみになる。 

ここでは、イッテルビウム、ルテチウム、サマリウムの対称電荷移行反応の反応経路を考察し、

その断面積を求めてみた。また、イッテルビウム、ルテチウム、サマリウムと他の多くのランタ

ノイドと比較のため、付録にジスプロシウムの対称電荷移行断面積の計算結果も示した。 

 

２．イッテルビウムの電荷移行断面積 

 

 イッテルビウムは原子が 4f146s2、イオンが 4f146s で 4f14が閉殻である。このためイッテルビウ
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ムの電荷移行は 

Yb(4f146s2,1S0) ＋ Yb＋(f14s,2S1/2) → Yb＋(f14s,2S1/2) ＋ Yb(4f146s2,1S0) ＋ 0ｃｍ-1  (1) 

で、移行する電子のｓ電子の向きによらず共鳴電荷移行となり、アルカリ土類金属と同じである。 

共鳴電荷移行は 

  ＭＡ
＋ ＋ ＭＢ → ＭＡ ＋ ＭＢ

＋ ＋ ΔＥ       (2) 

でΔＥが０のときである。ＭＡ
＋ 、ＭＢ 、ＭＡ 、ＭＢ

＋ がすべて基底状態にあればΔＥは０

で共鳴電荷移行である。同じ元素の原子・イオン間の電荷移行の多くの場合が共鳴電荷移行反応

である。 

共鳴電荷移行断面積の計算には、衝突しているときの原子ＭとイオンＭ＋がつくるＭ２
＋分子の

反対称状態および対称状態のエネルギーεｕとεｇの差 ( )RΔ が電子の飛び移り確率に相当するの

で重要である。ここで Rは原子ＭとイオンＭ＋の核間距離である。 ( )RΔ の計算には、Smirnov11)

や Bardsley等 12)により行われている漸近法を用いた。電荷移行で移行する電子がｓ電子の場合、

その波動関数を、 

  0
1( ) ( )
4

r u rϕ
π

=              （3） 

1
0 ( ) (1 ) rpu r q r e

r
ν ζ− −= + + ⋅⋅⋅⋅ ⋅       （4） 

で近似する。ここでイオン化ポテンシャルが I のとき、 ( )
1
22Iζ = 、 1ν ζ= 、 

( ) ( )21 2 1p ν ν= − − 、 q は漸近規格化定数である。このとき、 

2
2
0

1 4 3( ) 1 1
4 2 2

RR R u
e R

ν ν ν
⎡ ⎤⎛ ⎞ ⎛ ⎞ ⎛ ⎞Δ = + −⎜ ⎟ ⎜ ⎟ ⎜ ⎟⎢ ⎥

⎝ ⎠ ⎝ ⎠ ⎝ ⎠⎣ ⎦
    (5) 

となる。イッテルビウムのイオン化ポテンシャル 14)6.25394eV よりζ＝0.6780、ν＝1.475 で漸

近規格化定数のｑは Fischer13)が計算したハートレー－フォック波動関数にｒの大きいところで

合わせるが、イッテルビウムの6ｓ電子のｑはｒ＝10(原子単位）であわせｑ＝0.755として、 ( )RΔ
を計算した。 

電荷移行断面積σは ( )RΔ から Smirnov15）が与えた次の式 

  ( ) ( )2 3 2
01/ 2 / 24Rσ π π ζ= −           (6) 

を用いて簡単に求めた。ここで 0R は次の方程式 

  ( )1/ 20 0/ 2 ( ) 0.28R Rπ ζ υΔ =            (7)  

となる 0R で、またυは衝突する原子、イオン間の相対速度である。 

計算結果を図２に示す。反応経路は共鳴電荷移行のみなので断面積のエネルギー依存性は単調
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減少である。また、衝突エネルギーが 1eV/amu である 173eV では 203Å２でアルカリ土類金属のス

トロンチウムの電荷移行断面積 16)と同程度である。 

 

３．ルテチウムの電荷移行断面積 

 

 図３にルテチウム原子とイオンの基底状態近傍のエネルギー準位 14)を示す。原子が 4f145d6s2、

イオンが 4f146s2 である。ルテチウム原子とイオンの基底状態同士の電荷移行反応は、5d 電子の

移行であり、その内側の 4f14も外側の 6s2も閉殻であり、反応経路は共鳴電荷移行のみである。 

Lu(4f145d6s2,２D3/2) ＋ Lu＋(4f146s2,１S０)  

→ Lu＋(4f146s2,１S０) ＋ Lu(4f145d6s2,２D3/2) ＋ 0ｃｍ-1  (8) 

Sinha と Bardsley17）はウランの電荷移行断面積を計算している。ウランの原子とイオンの電子構

造は 5f46d7s2、5f47s2で電荷移行では 6d 電子が移行する。Sinha と Bardsley は 5f4の電子半径が

小さく 6d 電子の移行に影響しないとして計算している。著者(11)は 5f4(４I9/2)と 6ｄ3/2電子の結合

による準位分裂があるので、非共鳴電荷移行も起こることを考慮して断面積を計算した。ルテチ

ウムではｄ電子の共鳴電荷移行反応のみを考慮すればよく、Sinha と Bardsley17)がウランのｄ電

子について計算したのと同じように行った。 

(3)～(5)式はｓ電子が移行するときの ( )RΔ の計算を示したが、ｓ電子以外も含めた ( )lm RΔ の

求め方も書いておく。電荷移行する角運動量がｌｍの電子の波動関数を 

( ) 0( ) , ( )lmr Y u rϕ θ φ=     (9)  

1
0 ( ) (1 ) rpu r q r e

r
ν ζ− −= + + ⋅⋅⋅ ⋅ ⋅      (10) 

で近似する。ここで ( ) ( ) ( )1 2 1 1p l lν ν ν⎡ ⎤= + − −⎣ ⎦  である。このとき ( )lm RΔ は 

( ) ( ) ( )
( )

( )
( )

2
0

2 1 ! 41
4 ! ! 2 2

m
l m

lm

l l m RR Ru
m l m R e

νν+ + + ⎛ ⎞ ⎛ ⎞⎛ ⎞Δ = − ⎜ ⎟ ⎜ ⎟⎜ ⎟− ⎝ ⎠ ⎝ ⎠⎝ ⎠
 

      × ( ) ( ) ( )( )( )1 3 2 2 3 3 2 1
2

m m l m l m
R
ν ν ν ν⎡ ⎤+ − + − − − + + −⎢ ⎥⎣ ⎦

   (11) 

となる。ルテチウムの電荷移行では 5d3/2の電子が移行するが、5d3/2電子のように微細構造分裂が

重要な場合分子軸方向の角運動量Ωごとに 

   

21
2( ) ( )
l j

j m lm
m

R C Rμ
μ

Ω Ω

⎛ ⎞
Δ = Δ⎜ ⎟

⎝ ⎠
∑        (12)  

となる。ここで

1
2
l j

mC μΩはクレプシュ－ゴルダン係数である。 

ルテチウムの電荷移行時に移行する 5ｄ電子の波動関数は、イオン化ポテンシャル 14) 

5.42589eV よりζ＝0.6315、ν＝1.584 で Fischer13)の表の Lu の 5d 電子の数値にｒ＝8（原子単
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位）であわせｑ＝0.153 とした。 

電荷移行する 5ｄ3/2 電子はｊ＝3/2 で、5ｄ3/2 電子が２原子分子を作るのでΩ＝3/2 とΩ＝1/2

の二つの状態がある。それぞれの ( )lm RΔ は(９)式より 

   3 2,3 2 22 21
4 1( ) ( ) ( )
5 5

R R RΔ = Δ + Δ       (13)  

 3 2,1 2 21 20
3 2( ) ( ) ( )
5 5

R R RΔ = Δ + Δ       (14) 

となる。 3 2,3 2 ( )RΔ 、 3 2,1 2 ( )RΔ を図４に示す。 3 2,1 2 ( )RΔ をは 21( )RΔ と 20 ( )RΔ が（８）式の ( )1 l m+−

のため正負が逆になっていることにより Rが大きいところでは正であるが、 R＝9(原子単位)よ

り小さくなると負になる。 3 2,3 2 ( )RΔ 、 3 2,1 2 ( )RΔ より、(6)式と(7)式を用いて計算した共鳴電荷

移行断面積をΩ＝3/2 とΩ＝1/2 それぞれについて図５に示す。(6)式と(7)式は ( )lm RΔ が Rが増

大すると指数関数的に減少するとして成り立っている。このため衝突エネルギーが数 100eV まで

しか計算できていない。Ω＝3/2 とΩ＝1/2 にある確率の比は１：１なので、これらの平均値をと

ればよい。反応経路が共鳴電荷移行反応のみなので電荷移行断面積のエネルギー依存性は単調減

少である。また、衝突エネルギーが 1eV/amu である 175eV で、断面積は 88Å２でイッテルビウム

の断面積の 1/2 より小さい。イッテルビウムでは移行電子が 6s 電子であるのに対し、ルテチウム

では移行電子が 5d 電子でその軌道半径が 6s 電子にくらべ小さいことのためである。なお、衝突

エネルギーが数 100eV 以上は(6)式と(7)式を用いては計算できないが、衝突径数法などを用いれ

ば計算できるであろう。 

 

４．サマリウムの電荷移行断面積 

 

 サマリウムの電子配置は原子が 4ｆ６6ｓ２、イオンが 4f６6s で、ネオジム、ジスプロシウム等

の多くのランタノイド原子と同じである。図６に原子とイオンの基底状態近傍のエネルギー準位
14)を示す。サマリウム原子はＬ＝３、Ｓ＝３で７Ｆ０，１，２，３，４，５，６、サマリウムイオンはＬ＝

３、Ｓ＝7/2 で８Ｆ1/2～13/2とＬ＝３、Ｓ＝5/2 で６Ｆ1/2～11/2 の二系列ある。イオンの８Ｆ1/2～13/2の

エネルギー準位は原子の７Ｆ０～６とほぼ等しい。一方、イオンの６Ｆ1/2～11/2のエネルギー準位は原

子の７Ｆ１～６に 1200～1300ｃｍ－１加えたものなっている。原子の 4ｆ６6ｓ２から 6ｓ電子が抜けて

イオンになるとき、6ｓ電子の内側にある 4ｆ６(７ＦＪ)が保存されると考えられる。原子の基底状

態７Ｆ０は軌道角運動量Ｌ＝３とスピン角運動量Ｓ＝３が逆向きでＪ＝０となっている。基底状態
７Ｆ０から６ｓ電子が抜けるとＪ＝1/2 のイオンが生成するが基底状態イオン８Ｆ1/2 イオンのみ生

成されやすい。Ｊ＝1/2 のイオンには６Ｆ1/2と
８Ｆ1/2があるが、６Ｆ1/2は

７Ｆ１から生成されると考

えられるためである。一方、Ｊが１以上の励起状態の原子７ＦJ からは８ＦＪ＋1/2 または６ＦＪ－Ｊ/2

ができ、ネオジム等と同様である。 

従って、サマリウムの原子とイオンの基底状態同士の電荷移行反応は 

Ｓｍ(７Ｆ０)＋Ｓｍ＋(８Ｆ1/2) → Ｓｍ＋(８Ｆ1/2)＋ Ｓｍ(７Ｆ０)＋０ｃｍ－１   (15) 
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の共鳴電荷移行反応のみ起こり、イッテルビウムやアルカリ土類金属と同様になる。これは、た

またま軌道角運動量Ｌとスピン角運動量Ｓがともに３で全角運動量Ｊが０になったためである。 

 電荷移行断面積はイッテルビウムと同様に計算できる。イオン化ポテンシャル 14)は 5.6437eV

なのでζ=0.644、ν＝1.552、ｒ＝10(原子単位)で Fisher13)の波動関数に合わせ、ｑ＝1.85 とし

た。この波動関数を用い、共鳴反応経路の断面積を計算した。計算結果を図７に示す。共鳴反応

経路のみなのでイッテルビウムの場合と同様に断面積は大きくエネルギー依存性は単調減少であ

る。またイッテルビウムよりイオン化ポテンシャルが小さいため、断面積の値はイッテルビウム

よりも大きく、衝突エネルギーが 1eV/amu である 150eV では 224Å２である。 

 一方、Ｊ＝１の励起状態（292ｃｍ－１）のサマリウム原子と基底状態のイオンとの電荷移行で

は 

Ｓｍ(７Ｆ１)＋Ｓｍ＋(８Ｆ1/2) → Ｓｍ＋(８Ｆ3/2)＋Ｓｍ(７Ｆ０)－34ｃｍ－１         (16) 

→ Ｓｍ＋(６Ｆ1/2)＋Ｓｍ(７Ｆ０)－1226ｃｍ－１      (17) 

の二つの反応経路がある。いずれも近共鳴であり、ネオジム等の近共鳴の電荷移行断面積計算と

同じよう Olson15)が与えた一般断面積値を用いて計算した。 

近共鳴電荷移行は 

  ＭＡ
＋ ＋ ＭＢ → ＭＡ ＋ ＭＢ

＋ ＋ ΔＥ    (18) 

でΔＥが０でないときである。Olson はＨ１２(Ｒ)＝(1/2)Δ(Ｅ) となるＲをＲＣとしＲがＲＣ近傍

の 

ＲＣ－ΔＲＣ～ＲＣ＋ΔＲＣ 

の領域でＨ１２(Ｒ)を exp(-λＲ)で近似して、近共鳴電荷移行断面積を数値計算で求めている。こ

こでＨ１２(Ｒ)は(18)式の反応系と生成系間の電子系ハミルトニアン行列要素でほぼ(1/2) ( )RΔ

に等しい。結果を一般速度(reduced velocity) 
1δ −  

1 2
E
λυ

δ
π

− =
Δ

            (19) 

の関数として一般断面積(reduced cross section) 
*Q  

( )
*

21
2 c

QQ
Rπ

=          (20) 

の値を出している。ここでυは相対速度、Olson の結果を用いれば相対速度υより
1δ −
、

*Q が求

まり、これにΔ(Ｅ)から求まるＲＣを用いて簡便に断面積Qを得ることができる。 

図２のネオジムの場合や、(16)(17)のようにいくつかの反応経路がある場合の計算法が確立さ

れているとはいえない。ここでは、ネオジムやガドリニウムの断面積を計算したときと同じよう

に、それぞれの反応経路の断面積を上記の(19)、(20)式を用いて求めた。これらにそれぞれの統

計重率に比例した割合をかけて加えて全断面積を得た。 

Δ(R)がΔE＝34ｃｍ－１となる Rc は 24.2（原子単位）、このときλ＝0.170、Δ(R)がΔE＝1226

ｃｍ－１となる Rc は 16.5（原子単位）、このときλ＝0.153 であった。これらの値を用いてΔE＝

34ｃｍ－１とΔE＝1226ｃｍ－１の場合の近共鳴電荷移行断面積σ34とσ1226を求めた。Ｊ＝3/2 のイ

オンが生成する場合とＪ＝1/2 のイオンが生成する場合の割合は統計重率に比例して 4/(4＋2)、
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2/(4＋2)として、加え合わせた。結果を基底状態の同士の場合とともに図７に示す。サマリウム

の原子とイオンが基底状態同士であるときと比較し、原子が励起状態にあると電荷移行断面積が

大きく異なる。 

 

５．考察 

 

 ランタノイド原子・イオン間の電荷移行反応は多くの場合、電荷移行する 6ｓ電子の内側に閉

殻でない 4fｎ電子等があるため、共鳴電荷移行だけでなく非共鳴電荷移行の反応経路があり、低

エネルギーでは共鳴移行反応のみ起こり、電荷移行断面積が小さい。ここでは、イッテルビウム

などが共鳴電荷移行のみの反応経路しか持たないことを示し断面積を計算した。ランタノイド原

子の化学的性質が最も外側にある 6ｓ電子が外れた状態、5ｄ電子がある場合は 5ｄ電子も外れた

状態で決められるのに対し、電荷移行反応は 6ｓ電子の移行であり、6ｓ電子と内側にある 4ｆ電

子との相互作用が 4ｆ電子の数により変わってくること、また 5ｄ電子の有無により変わってくる

ため、ランタノイド元素の間でも電荷移行反応に違いがある。 

 これまで、ランタノイドの電荷移行断面積の測定を衝突エネルギーが 100～2000ｅＶでガドリ

ニウム、ネオジム、ジスプロシム、セリウムについて行ってきた。電荷移行断面積を計算したガ

ドリニウム、ネオジム、ジスプロシウムについてはいずれも測定値は計算値の約 1.5 倍であった。

共鳴電荷移行のみ起きるイッテルビウムは断面積が大きくまたそのエネルギー依存性もアルカリ

金属やアルカリ土類金属と同じなので衝突エネルギーの増大で単調に減少するはずである。Ｙｂ

の電荷移行断面積の測定はまだなされていないが、測定を行えばこれまでの計算手法の確証、実

験手法の確認にもなると思われる。サマリウムの基底状態同士の原子・イオン間の電荷移行断面

積が大きいこと示した。基底状態のイオンビームを作ることはレーザーによる共鳴イオン化で容

易であるが、サマリウム原子は図６のようにエネルギーの低い励起状態が多いので、基底状態の

原子ビームをつくることは難しい。このためサマリウムの基底状態同士の原子・イオン間電荷移

行の実験を行うのは難しいであろう。 

また、セリウムは原子が 4f5ds2、イオンが 4f5d2である。セリウムの電荷移行は単純に一電子

が移行するだけでは進行しない。セリウムの電荷移行断面積を衝突エネルギー100～2000ｅＶで測

定し、約 90Å２と非常に小さい値が得られたのは単純な一電子移行ではないためと考えられる。

測定値と比較するためには、２電子移行または配置間相互作用を考慮した原子波動関数を考慮し

た 1 電子移行で計算する必要があると思われる。 

 

６．まとめ 

 

 ランタノイド元素のうち、イッテルビウム、ルテチウム、サマリウムの対称電荷移行断面積を

計算した。ランタノイド原子・イオン間の電荷移行反応は多くの場合、共鳴電荷移行だけでなく

非共鳴電荷移行の反応経路があり、低エネルギーでは共鳴移行反応のみ起こり、電荷移行断面積

が小さい。ここで取り上げたイッテルビウム、ルテチウム、サマリウムは多くの他のランタノイ

ド元素とは異なり、共鳴電荷移行のみが進行する。このため、電荷移行断面積のエネルギー依存

性は単調減少である。また、イッテルビウム、サマリウムの断面積は衝突エネルギーが 1eV/amu

で、それぞれ、203Å２、224Å２で、アルカリ土類金属のバリウムの電荷移行断面積と同程度で、
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ジスプロシウム等の多くのランタノイド元素の電荷移行断面積より大きい。一方、ルテチウムで

はｄ電子が移行するため電荷移行断面積は衝突エネルギーが 1eV/amu で 65Å２と小さい。 

  

 本報告について貴重な議論をしていただいた北里大学医学部の小池文博准教授に感謝いたしま

す。 
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図１ ネオジムの電荷移行反応 

(a)(b)二つの反応経路があり、(a)は共鳴反応経路であり(b)は非共鳴電荷移行反応経

路である。 

 

 

 
 

図２ イッテルビウムの電荷移行断面積 
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図３ ルテチウムの原子とイオンの基底状態近傍のエネルギー準位図 

 

 

 

図４ ルテチウムのｄ3/2電子による対称状態と反対称状態のエネルギー差 

3 2,3 2 ( )RΔ と 3 2,1 2 ( )RΔ  
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図５ ルテチウムの電荷移行断面積 

 

 

 
 

図６ サマリウムの原子とイオンの基底状態近傍のエネルギー準位図 
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図７ サマリウムの電荷移行断面積 
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付録 ジスプロシウムの電荷移行断面積 

 

ランタノイド元素の多くが原子は 4ｆn6ｓ2、イオンは 4ｆn6ｓの電子配置を持ち、対称電荷移行

では 6ｓ電子が移行する。電荷移行する 6s 電子の内側に閉殻でない 4ｆn電子があるため、共鳴電

荷移行だけでなく非共鳴電荷移行の反応経路がある。本報告では非共鳴反応経路がないイッテル

ビウム、ルテチウム、サマリウムの対称電荷移行断面積の計算結果を示したが、他の多くのラン

タノイドと比較のため、本付録ではジスプロシウムの対称電荷移行断面積の計算結果を示す。こ

の計算結果はすでにジスプロシウムの電荷移行断面積測定結果とともにすでに簡単に報告 5,6)し

ているが、未報告の計算方法、用いた波動関数なども含めて本付録で述べる。 

付録図１にジスプロシウムの原子とイオンの基底状態近傍のエネルギー準位 14)を示す。基底状

態の原子から 6s 電子が基底準位のイオンに移行すると、原子は基底状態の Dy＋(f10(5I8)6s, J＝

17/2)または励起エネルギーが 828ｃｍ-1 の Dy＋(f10(5I8)6s, J＝15/2)になる。このため図１のネ

オジムと同様に、 

Dy(4f106s2,5I8) ＋ Dy＋(f10(5I8)6s, J＝17/2)  

→ Dy＋(f10(4I9/2)6s, J＝17/2) ＋ Dy(4f106s2,5I8) ＋ 0ｃｍ-1  （付 1） 

        Dy＋(f10(4I9/2)6s, J＝15/2) ＋ Dy(4f106s2,5I8) － 828ｃｍ-1（付 2） 

の二つの反応経路が考えられる。 

ジスプロシウムの 6s 波動関数はイオン化ポテンシャル 14)5.9389eV よりζ＝0.661、ν＝1.514

で、Fisher13)の波動関数に合わせ、ｑ＝2.11 とした。(5)式によりΔ（R）を求め、これを用いて

(6)、(7)式により共鳴のときの電荷移行断面積σresを計算した。また、非共鳴のときの電荷移行

断面積は Olson の求め方に従って計算した。ここで、ΔＥ＝828ｃｍ－１＝3.77×10-3 でＶAB(R)＝

(1/2)ΔE となる R より Rcを求めると Rc＝17(原子単位)となる。この付近のＶAB(R)を exp(－λR)

で近似するとλ＝0.37 となる。これらの値を用いて(19)式、(20)式より非共鳴の電荷移行断面積

σ828を計算した。共鳴反応経路と非共鳴反応経路をとる割合は統計重率に比例させ、共鳴反応経

路が 18/(18＋16)、非共鳴反応経路が 16/(18＋16)として加え合わせて全体の電荷移行断面積とし

た。付録図２に計算結果を示す。衝突エネルギーが 1eV/amu で、断面積は 112Å２で、イッテルビ

ウムやサマリウムと比較し非常に小さい。 

 付録図２には、衝突エネルギー100～2000eV での測定結果 5,6)も載せてある。測定値は 100～

2000eV の全領域で 18２±14Å２で計算値の 1.5～1.6 倍でばらつきも大きいが、衝突エネルギー

が増大しても減少していない。これは数 100eV 以上では共鳴の（付 1）の反応だけでなく非共鳴

の（付 2）の反応も起こっているためと考えられる。 
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付録図１ ジスプロシウムの原子とイオンの基底状態近傍のエネルギー準位図 

 

 

 

 

付録図２ ジスプロシウムの電荷移行断面積 
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