
８．１ はじめに
核融合や極端紫外（EUV）光源の研究開発では，与えら

れたプラズマの温度，密度条件下において，高 Z多価電離

イオンの平均価数，輻射損失などの特性を評価するため，

衝突輻射モデルが用いられる．衝突輻射モデルとは，非局

所熱平衡（non-Local Thermodynamic Equilibrium: nLTE）

状態にあるプラズマ中の高Z多価電離イオンのエネルギー

準位の分布，すなわち占有密度を，電子衝突，輻射による，

電離，励起過程を考慮して，レート方程式によって計算す

るシミュレーションモデルである．衝突輻射モデルの計算

結果は，発光，吸収スペクトルの計算と組み合わせ，プラ

ズマの分光解析に用いられる他，状態方程式の一部とし

て，プラズマシミュレーションにも活用される．

衝突輻射モデルの構築においては，正しい原子モデル，

すなわちエネルギー準位の組を選ぶことと，原子素過程

データ，すなわちレベル間の反応の正確なレート係数の値

を準備することが重要である．

H，He様イオンの衝突輻射モデルでは，どのようなエネ

ルギーレベルが大きな占有密度を持ち，発光に寄与する

か，あるいは電離，励起を通じ，電離平衡（イオン化バラ

ンス）を決定するために重要かなどはすでに知られ，モデ

ル化の手法は確立されている［１］．それに対して，タング

ステンやスズなどの高 Zイオンの衝突輻射モデルでは，温

度，密度条件に応じて，重要となるイオン化状態やエネル

ギー準位と，それらの間の電離，励起過程が変わり，どの

ようなモデルを構築するのがよいかはこれまで明らかでな

かった．特に，電離平衡の決定のためには，多数の多重・

内殻励起状態を中間状態とする，二電子性再結合過程を考

慮することが重要で，モデルは非常に多くのエネルギー準

位を含む複雑なものになり，従来モデルの構築は困難で

あった．近年，HULLAC［２］やFAC［３］などの計算コード

が普及し，イオンのエネルギー準位や，電子衝突，輻射に

よる電離，励起過程に関する，原子素過程データを数値計

算で求められるようになり，そのような大規模な衝突輻射

モデルの開発と，それを活用した研究が行われるように

なった［４‐８］．

一方，最近のプラズマの科学と技術の進歩は，例えば，

EUV光源の研究開発において，波長 13.5 nmで，200 W

以上の EUV光を，励起用レーザー光のパワーからの変換

効率３％以上で，発生させることを要求するようになって

いる．国際熱核融合実験炉（ITER）でも，タングステン等

の高融点金属をダイバータ材料として活用し，高いプラズ

マ性能を得ることが期待されている．このように，衝突輻

射モデルによるプラズマ原子過程の解析にも，より高い精

度が要求されるようになっている．

高 Z多価イオンの衝突輻射モデルは，多数のパラメータ

をもち，ひとつの平均価数や輻射損失の実験結果に対し

て，それを再現することができる複数のパラメータの組が

存在すると考えられる．このため，あるモデルでひとつの

実験結果をうまく説明できたとしても，そのモデルで未知

の条件における実験結果を正しく予測できるかどうかにつ

いては，これまで見解は定まっていなかったと思われる．

加えて，プラズマの分光計測においては，プラズマがしば

しば時空間の構造をもつことや，放射される光がプラズマ

中を伝播する際に自己吸収の影響を受けるために，モデル

と実験の定量的な比較や検証自体が困難な場合も多い．
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そこで，主に慣性核融合分野の衝突輻射モデルの専門家

による，nLTE kinetics workshop が行われ，各参加者が計

算を行って結果を持ち寄り，比較，検討を行って，コード

の精度，信頼性の向上を試みる活動が行われた．ワーク

ショップに参加するには，少なくとも一つの条件における

結果を提供しなければいけないという条件のもとで，１９９９

年の第１回以来，ほぼ２年に１回のワークショップが開か

れ［６］，当初は，例えば金プラズマの価数の計算において，

コードごとに最大１０の相違があったものが２程度まで改善

された．ワークショップの結果，コードの精度の向上のた

めに，原子データの精度と，原子モデルの完全性（com-

pleteness）の重要性が明らかになった［７，８］．すなわち，複

雑な多電子，多価電離イオンの重要なエネルギー状態の構

造を正しく記述すること，その間の電離，励起の素過程の

うちの重要なものを見出し，漏れなく取り込むことの重要

性が明らかになった．

本章では，著者が，主にEUV光源の原子過程の解析［９］

を目的として行った，衝突輻射モデル（JATOM）の開発に

おいて，nLTE kineticsワークショップへの参加を通じ，モ

デルの構築をアルゴリズム化し，計算の精度や再現性の向

上を行った結果を紹介したい［１０］．

８．２ 衝突輻射モデルの構築
JATOMコードは，EUV光源のシミュレーションシステ

ムの一部として，与えられた温度，密度に対する，電離平

衡にあるプラズマの平均価数や，輻射放出，吸収係数のス

ペクトルを計算するために開発された．本コードは，固体

Snターゲットにレーザー光を照射して生成する，比較的高

密度（���1018－22 /cm3）のプラズマを対象とし，非相対論

的電子配置（以下簡単のために電子配置と略す），すなわ

ち，軌道電子の主量子数�と方位量子数�で決まる軌道の

占有電子数�，������
��，������

��, ... ,������
�� による，平

均化されたエネルギー準位を用いて，イオン密度，エネル

ギー準位の占有密度の計算を行う．また輻射流体シミュ

レーションコードのポストプロセッサとして，配置間相互

作用および，エネルギー準位の微細構造を考慮して，輻射

放出，吸収スペクトルの計算を行う．本節では，前半の電

子配置平均レベルを用いた，衝突輻射モデルの構築の結果

と，それをWプラズマのイオン密度，輻射損失率や，衝突

輻射電離，再結合レートの計算に応用した結果について示

す．

原子の状態を電子配置で表すと，高 Z原子の多電子，多

価電離イオンは，電子が属する軌道の組み合わせにより，

非常に多くのエネルギー準位をもつことがわかる．図１

に，HULLACコードを使い，エネルギーを電子配置平均で

計算した，Ni 様Wイオンの準位図を示す．図は，基底状態

����の一電子励起状態�����状態とともに，多数の内

殻，多重励起状態が存在することを示す．このようなエネ

ルギー準位の構造をもつイオンの占有密度を評価するため

には，励起エネルギーが低く，占有密度の多い状態と，電

離，励起に重要な過程を漏れなく考慮したモデルを構築す

ることが必要である．特に，���1014 /cm3 程度の核融合プ

ラズマでは，二電子性再結合過程を考慮することが重要で

ある．

Ni 様イオンからCu様イオンへの二電子性再結合は，中

間状態，すなわち自動電離状態への電子捕獲と，それに続

くCu様イオンのよりエネルギーの低い状態への緩和，例

えば，

��������������， （１）

��������
�������	�

�������	��
� �， （２）

のような過程を通じて起こると考えられる．JATOMコー

ドでは，二電子性再結合過程は，中間状態を陽に取り入れ

ることで考慮する．電離平衡を正しく計算するためには，

重要な中間状態を漏れなく取り入れることが重要である．

今回の提案手法では，アルゴリズムを用いて，計算の対

象とするイオンのエネルギー準位を，それよりひとつ価数

の高いイオンのエネルギー準位を解析して，自動的に生成

する［１１］．Cu様イオンのエネルギー準位は，図１に示す，

Ni 様イオンの低いエネルギー準位をコアとして１電子を

付与することにより生成する．

具体的には，Ni 様イオンのエネルギー準位を，励起エネ

ルギーの順にソートし，低い状態から順に取って，Cu様イ

オンのエネルギー準位を生成する．まず，基底状態����

に対し，考慮する軌道の主量子数�と，方位量子数�の最

大値を与え，可能なあらゆる軌道に電子を付与して，

������状態を生成する．これによって，Cu様イオンの基底

状態，�����
状態が生成される．続いて，Ni 様イオンの

����
状態からCu様イオンの����
��状態，�����状態か

ら�������状態を生成するといった手順を経て，Cu様イオ

ンのエネルギー準位を共通のコアを持つ一電子励起状態の

グループ毎に生成し，電離平衡の計算に十分な数のエネル

ギー準位のグループを生成する．

図１で太線で示している，����，�����，��	��，�
��
��，

����
，�����，���	�，���
�，��		�状態は，典型的な３０

グループを考慮して行う計算において選択され，Cu様イ

図１ Ni様Wイオンのエネルギーレベル図．一電子励起状態３d 9

nl と，主要な多重励起状態を含む．太線で示されているレ
ベルは，基底状態から３０番目までの，励起エネルギーが低
い状態で，標準的な条件で，Cu様イオンのレベルを生成す
る際のコアとして扱われる状態を示す．
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オンのエネルギー準位のコアとして扱われる状態で，

�������,�������, ...以下の状態が生成されることを示す．状

態はエネルギーの順に選択されるので，グループの数をよ

り少なくする時，�����状態は�����状態よりも先に選択さ

れ，同様に�����状態は�������状態よりも先に選択され

る．あるコア状態から，可能なあらゆる軌道に電子を付与

すると，例えば����状態と���������状態の両方から，重

複して������状態が生成される．このような場合，先に生

成したものを該当するグループの状態として採用し，後か

ら生成された重複する状態は破棄する．

新しい原子のモデルを構築するには，まず（１）H様イオ

ンのエネルギー準位の計算を行い，次に，（２）与えられた

グループ数のエネルギー準位，コア状態をエネルギーの低

いものを選ぶ．そして，（３）考慮する最大の�，�を与えて，

コア状態をイオン化限界として持つ，コア状態よりも価数

が１低いイオンの励起状態を生成する．そして，（４）HUL-

LACコードで，生成した準位のエネルギーや，輻射遷移確

率，自動化イオン化率を求める．（２）から（４）までの過程

を，H様イオンから，考慮する最低価数のイオンまで繰り

返すことによって，原子モデルを再帰的に生成する．この

ような手法によれば，高 Z原子の多電子，多価電離イオン

の実質的に無数にあるエネルギー準位の中から，重要なも

のを選択する問題が，軌道電子の主量子数�，方位量子数

�および，グループ数などの少数のパラメータを選ぶ問題

に帰着される．また，エネルギーの計算の精度の範囲で，

再現性を持って準位を選択，生成することができる．

このようにして衝突輻射モデルに取り入れるエネルギー

状態の組を決定したら，各エネルギー状態について，電子

衝突および輻射による電離，励起過程を考慮して，レート

方程式を立てる．JATOMコードでは，レベルエネルギー，

輻射遷移確率および自動イオン化率の，電子配置平均にお

いての値をHULLACコードで計算する．電子衝突電離の

レートは，Lotz による経験式［１２］，

�	���������
	
���
�

�	
���


	
��
����
�， （３）

によって計算する．ただし，
��	����	，�	��はイオン化ポ

テンシャル，�	は電子温度［eV］，���
�は第１種積分指数

関数である．放射再結合のレートは，


	�������������
�	����
�	��

�	��
���

�	
����
	
��
����
�. （４）

によって求める［１３］．ただし，�はイオン価数，�は始状

態と終状態の統計重率である．

電子衝突励起のレートは，Mewe による経験式［１４］

��������
���
������

	
��������

�	
�������

����， （５）

で計算する．ここで，����は吸収振動子強度，����は励起エ

ネルギー，�����������	，����は，Gaunt 因子，

�������
�
����
��
�
���

���� �	
���������������������．（６）

ただし，�����遷移では，�����，����では ������

であり，�����，および�����
である．逆過程である

三体再結合，電子衝突脱励起のレートは，詳細釣り合いの

原理によって計算する．

提案手法で，十分な数のエネルギー状態を考慮したモデ

ルが構築できるか否かは，専らグループ数の設定による．

そこで，電離平衡における，平均価数および輻射損失のグ

ループ数に対する収束計算を行った結果を図２に示す．計

算に用いた原子モデルでは，各エネルギー状態のグループ

において，軌道電子の最大主量子数は８，方位量子数は４

までを考慮した．

100 eV－10 keVの電子温度の範囲で，価数は２０から６０ま

で変化するが，ひとつの温度条件では，イオン密度は，そ

れが最も大きいイオンとの価数の差が増すに従って急激に

減少する．そこで，温度条件毎に，平均価数に対応するイ

オンを中心に，同時に９種のイオン種を選んで占有密度を

計算するようにした．

図２は，グループ数を増し，モデルに取り入れるエネル

ギー状態を増すに従って，平均価数，輻射損失の値が収束

する様子を示す．輻射損失は，束縛・束縛，束縛・自由，自

由・自由遷移の和であるが，計算を行っている条件では，

束縛・束縛遷移が大半を占める．平均価数は，グループ数

を増やすと，より多くの二電子性再結合チャネルが考慮さ

れるようになるために，減少する傾向を示す．それに対し

て，輻射損失は，より多くのサテライト線が考慮されるよ

うになるために，増加する傾向を示す．グループ数を増す

ことによって，どのような状態が取り入れられるかは，各

イオンごとによって変わるが，およそ３０個のグループを考

慮すると結果が収束する．ただし，Ne様（６４価），Ni 様

（４６価），Pd様（２８価）などの，閉殻構造をもつイオンが支

配的になる条件では，１０グループ程度で収束するのに対

し，開殻イオンが支配的になる条件では，より多くのエネ

ルギー状態の考慮を必要とする傾向がある．

同様の収束計算を，取り入れる状態の軌道電子の最大の

�，�の値や，同時にモデルに含めて計算するイオン種の数

を変えて行った．その結果，平均価数や輻射損失の値は，

イオン種の数に対して速やかに収束するが，開殻構造のイ

オンが支配的になる一部の温度条件では，イオン密度の正

図２ Wプラズマの平均価数（a）と輻射強度（erg/cm3/s）（b）の電
子温度依存性．電子密度 ne = 1014 /cm3．細かい破線，破線，
実線，一点鎖線は，それぞれ各イオン毎に１０，２０，３０，４０個
の励起状態のグループを考慮した場合を示す．グループ数
を増すに従って，結果が収束することを示す．
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確な評価のために，標準的な９種以上のイオン種を含む計

算が必要なことがわかった．

８．３ 計算結果の検証
図３に，nLTE kinetics ワークショップのweb サイトの

トップページを示す［１５］．最近では第７回のワークショッ

プが，ウィーンで，２０１１年の１２月に開催された．米国標準

局（NIST: National Institute of Standards and Technology）

の Ralchenko 博士がオーガナイザーを務め，９カ国の参加

者から１６のコードの結果が持ち寄られ，比較が行われた．

図４に第７回ワークショップで取り上げられたテスト問題

を示す．Ne，Ar，Kr，Wの指定された温度，密度状態の電

離平衡の状態における，イオン密度，エネルギー準位の占

有密度の計算を行った．Arに関しては，光電離プラズマの

時間発展の問題も取り上げられ，Kr，Wに関しては，スペ

クトルの計算も課題として取り上げられた．図５に，W

プラズマの平均価数と，１イオン，電子あたりの輻射損失

率（cooling rate）を示す．図５では，JATOMコードで計

算した結果と，nLTEワークショップで発表された結果，

および磁場核融合分野の最近の結果を比較して示す［１６］．

価数に関しては，nLTEワークショップで発表された結果

のばらつきは２程度であり，JATOMコードの結果はほぼ

分布の中心に位置する．輻射損失率の結果は，価数の結果

はいくらかばらつきが大きい．ここでも JATOMコードの

結果はほぼ分布の中央に位置するが，���9000 eV の結果

は，分布の中心値を下回っている．

このようにnLTEワークショップに参加した衝突輻射モ

デルの結果には，コンセンサスが得られつつある．しかし，

磁場核融合プラズマを対象として，Pütterichらが計算した

価数の値は，���4000 eV程度のNi様イオンが支配的にな

る条件では，nLTEワークショップに参加したコードの結

果とほぼ一致するものの，他の条件では全体的に低い．

nLTEワークショップの対象の条件よりも低温の，

���2000 eV の条件では，JATOMコードの結果との差は

１０近い．輻射損失率においては，JATOMコードと

Pütterich らの結果の違いは２倍程度の範囲で一致する

が，価数の違いが，閉殻構造のイオンにおいて輻射損失率

が減少する性質に反映し，極大，極小値をもつ温度が異

なっている．唯一の実験結果が，図５（b）の白丸で示すよ

うに���2500 eV において得られているが，これだけでは

モデルの妥当性を判断することは困難であろう．

図６に，Wイオン密度の温度依存性を，Pütterichらの結

果［１６］と比較して示す．計算されたイオンの分布の違い

は，平均価数の違いを反映し，JATOMコードでは，より

低い温度で２０～４０価のイオン密度が最も大きくなる．Püt-

図５ Wプラズマの（a）平均価数と（b）輻射損失率（cooling rate

erg・cm3/s）で表した輻射損失の電子温度依存性．太い実線
は JATOMコードの値を，細い実線は，nLTE７ワーク
ショップで発表された各コードの計算結果を示す．太い破
線は Pütterichによる計算結果［１６］を示す．（b）では，同論
文中にある平均イオンモデルの計算結果を細い点線で，実
験値を白丸で示す．

図３ nLTE７ワークショップのトップページ［１５］．

図６ Wプラズマの各イオンの相対密度の温度依存性．（a）今回
の計算結果と，（b）Pütterich［１６］による計算結果との比較．

図４ nLTE７ワークショップで比較，検証を行った，テスト問題
のリスト．
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terich らの結果に見られる，Ni 様イオンのアバンダンスが

広い温度範囲において大きく，Kr様付近のイオンのアバン

ダンスが小さい傾向は，JATOMコードの結果ではあまり

目立たない．

なお，この計算からは，イオンの衝突輻射電離，再結合

レート�，�を，各イオンに属するレベル�について，ポ

ピュレーション ��で重みづけして平均化し，電離，再結合

の終状態 �，�に対して和をとり，

���
�

���
�

���� （７）

���
�

���
�

���� （８）

のように計算することができる．図７に，Ni 様付近のイオ

ンの衝突輻射電離，再結合レートの計算結果を示す．

８．４ 議 論
核融合プラズマの研究においては，磁場閉じ込め方式で

は高 Zダイバータの効果の評価のために，慣性閉じ込め方

式では間接駆動爆縮方式の評価のために，以前から高 Z

多価イオンの衝突輻射モデルが用いられてきた．長い間，

対象イオンの構造を疑似水素様イオンで近似する平均イオ

ンモデルが用いられてきたが［１７］，HULLAC，FAC等の

計算コードの進歩と，計算機能力の向上により，１９９０年代

の後半より現実的なイオンの構造に基づいたモデリングが

できるようになった．しかし，原子モデルの複雑性と，実

験的な検証の困難さにより，シミュレーションの精度は制

限されていた．コードの相互比較ワークショップの活動

は，衝突輻射モデルの計算の問題を専ら理論的に明らかに

し，十分多くのエネルギー状態を考慮することで，平均価

数や輻射損失において互いに一致する結果が得られるよう

になった．

本章では，そのような大規模な衝突輻射モデルを構築す

る手法について述べた．従来は，多電子高 Zイオンの多数

のエネルギー準位のうちのどれをモデルに取り入れるかに

ついては研究者の判断に委ねられていたが，共通のコアを

持つ一電子励起状態の集まりをイオンのエネルギー準位の

グループとして定義し，エネルギーの低いものから順に取

り入れて収束計算を行うことにより，比較的少数のレベル

を用い，かつ再現性を持ってモデルを構築できるようにし

た．そして，nLTEワークショップで他のコードと比較す

ることにより，適切な計算が行えることを確かめた．

衝突輻射モデルを構築するには，事実上は無限個存在す

るイオンのエネルギー準位を，軌道電子の�，	などで打ち

切って選択し，エネルギー準位の部分集合を作ることにな

る．すなわちイオン密度を正しく計算するには，熱平衡状

態では隣接する価数のイオンのエネルギー準位の部分集合

の分配関数の比が，真のエネルギー状態の集合のそれの良

い近似値になっていればよく，低密度では，隣接する価数

のイオンの電離，再結合の比が同様によい近似値になって

いればよく，アルゴリズムによる準位の選択はそのために

有効な方法になっていると考えられる．

衝突輻射モデルを用いたプラズマの解析は，今後さらに

高度なものになると考えられる．その応用の可能性の一つ

に，詳細な分光解析が考えられる．複雑な高 Z多価イオン

の発光スペクトルを解析するには，エネルギー準位の微細

構造の考慮が必要であり，またレベルエネルギーや遷移確

率を高精度で求めるためには，これらの計算において配置

間相互作用（Configuration Interaction）を考慮する必要が

ある．このような計算を行うためには，モデルに取り入れ

るレベルの数が大幅に増え，原子データ，衝突輻射モデル

の計算ともに難しくなる［１８］．

レーザー生成プラズマを含む，多くの高密度プラズマの

解析では，原子過程と輻射輸送を互いにつじつまが合うよ

うに計算する必要がある．現在標準と考えられている計算

手法［１９］では，輻射を，波長またはエネルギーと，角度方

向成分に分解して計算するとされている．また実験の解析

のためには，多次元効果を考慮する必要があり，複雑な原

子過程と結合した計算を行うことは，現在の計算機の能力

をもってしても容易ではない．今後も，原子過程と輻射輸

送の粗視化を含む，新しい計算手法の研究開発は重要な課

題であり続けると考えられる．
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