
２．１ はじめに
核融合装置において，ダイバータプラズマは外界との接

点であり，壁の影響を直接受ける．とりわけ，非接触をは

じめとするダイバータプラズマの諸現象では，水素分子・

原子がプラズマや壁材料とどのように相互作用するかを理

解し，粒子・運動量・エネルギーバランスを正しく記述す

るモデルが必要とされている．その中でも，水素分子の複

雑な反応過程を精密に取り扱う必要があり，近年注目さ

れ，進展が著しい．

水素分子には，電子状態のほか，回転状態および振動状

態の内部自由度がある．後述する分子活性化再結合

（MAR）をはじめとするプラズマ中の水素分子の各種の反

応速度係数は，水素分子の振動・回転量子数により，数桁

にわたって変化する．また，低温のプラズマでは，プラズ

マ中の電子やプロトン衝突による水素分子の振動・回転励

起がプラズマのエネルギー損失チャンネルとして重要と考

えられる．しかしながら，プラズマ中の水素分子の輸送を

考える従来のモデルでは，これらは無視されることが多

かった．

このような背景から，我々は，電子・振動・回転励起準

位を直接取り扱うコードの整備を進め，プラズマや壁材料

との相互作用を正しく取り扱うために必要な，材料・中性

粒子・プラズマを記述する各コードの連携も進めている．

必要なコード群は以下のようになる．

１．プラズマ中のプロトンは壁で中性化されて水素原子

または水素分子として再放出される．原子と分子の

割合や放出角・放出速度，さらに分子の場合は振

動・回転状態を決めるモデル：プラズマ対向壁水素

リサイクリングモデル

２．プラズマ中の水素原子と水素分子の運動を電子・イ

オンとの衝突や中性粒子同士の衝突を考慮しながら

追跡するモデル：これには２つのモデルが必要であ

る．

（a）水素原子および水素分子の衝突輻射モデル

（b）中性粒子輸送コード

これらの役割分担は以下の解説中に示す．

３．水素原子・分子を含むプラズマの電子・イオンの密

度・温度・フラックスを決めるモデル：プラズマ流

体輸送コード

本章では，これらのコード開発の現状について紹介す

る．

２．２ プラズマ対向壁水素リサイクリングモデル
２．２．１ シミュレーションモデル

プラズマ対向壁に水素原子が入射する系を分子動力学法

を用いて計算［１］する．水素原子が入射すると，プラズマ対

向壁から水素原子・分子が放出する場合がある．このよう

にして放出した水素原子・分子の放出角やエネルギー分布

等を解析する．図１（a）に炭素壁に水素原子が入射する場

合の計算系を示す．原子間相互作用にはBrenner ポテン
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振動・回転量子数により，数桁にわたって変化する．また，低温のプラズマでは，プラズマ中の電子やプロトン
衝突による水素分子の振動・回転励起がプラズマのエネルギー損失チャンネルとして重要と考えられる．このた
め，水素分子の振動・回転状態を中性粒子やプラズマの輸送と組み合わせて解く統合モデルを開発した．
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シャル［２］を用いる．炭素壁の場合，水素を含有するアモル

ファス炭素を標的材とする．標的材を生成するために，ま

ず，10Å×10Å×30Åの大きさの，�，�方向に周期境界を

有する水素含有アモルファス炭素の単位構造（図１（b））

を作成する．この単位構造は，過剰な水素原子を含むアモ

ルファス炭素構造体をまず作製し，その後，標的材の温度

を上昇（アニール処理）させて過剰な水素原子を除去する

ことで生成する．図１（c）に示すように，�，�方向に４つ単

位構造を並べて 40Å×40Å×30Åの大きさの標的材を生

成する．図の標的材は，３８７２個の炭素原子と２０８０個の水素

原子から構成（��������）される．標的材の表面から

���10Å高い位置から，水素を１原子を標的材に入射し，

シミュレーション開始後 50 ps 経過するまでの時間発展を

計算する．シミュレーション開始時における入射水素の�

座標と�座標は，図１（c）の灰色で示された10Å×10Åの領

域内に一様ランダムに決定する．入射エネルギー，入射角

度，標的材の温度をパラメータとする．入射原子の�座標

および �座標が異なることを除いて同じ初期状態で１５００回

の試行を行い，標的材から放出する粒子の放出角やエネル

ギーの分布等を計算する．

水素原子が標的材に入射すると，入射エネルギー（入射

水素原子が有する運動エネルギー）が周辺の原子に伝わり

熱エネルギーへと変換される．その結果，入射点近傍の標

的材の熱エネルギーが一時的に上昇する．実際のプラズマ

対向材に水素原子が入射する場合，入射点から十分に離れ

た位置まで熱エネルギーが伝播する．そのため，一時的に

上昇した入射点近傍の熱エネルギーは徐々に下がり，やが

て周囲の温度と同じ熱平衡状態に戻ると考えられる．しか

し，分子動力学計算では，入射点から十分に離れた位置に

ある原子の運動まで計算すると現実的な時間で計算を完了

できない．そのため，分子動力学計算領域の境界から計算

領域外へと熱エネルギーが伝播する過程を別途計算に組み

込む必要がある．本研究では，熱伝導方程式を解くことで

分子動力学計算領域外へと熱エネルギーが伝播する計算手

法を新たに開発した［３］．分子動力学計算領域の外側に，

その点の温度を保持する計算セルを配置し，熱伝導方程式

を用いて温度の時間発展を求める．図１（c）の斜線で示さ

れた領域を温度制御領域とよぶ．温度制御領域に属する原

子の熱平衡を仮定し，分子動力学計算系から得られるその

領域の原子の運動エネルギーの平均値を温度に換算する．

換算した温度を熱伝導を計算するセルの温度として設定す

る．熱伝導方程式を数値積分し，分子動力学計算の１ス

テップに相当する時間だけ計算セルの温度を時間発展させ

る．１ステップ経過した後の温度制御領域の温度になるよ

うに，分子動力学計算系の原子の運動エネルギーを速度ス

ケーリング法で補正する．この計算を繰り返すことで，熱

エネルギーが分子動力学計算領域外へと伝播する過程を模

擬する．熱伝導方程 式 を 計 算 す る 際，熱 拡 散 率

（3.93×10－7 m2/s）は，標的材と同じ材質の材料の熱伝導

を計算する分子動力学法を別途実施して求めた．図２に，

標的材に水素が１原子入射した際の計算セルの温度の時間

発展の例を示す．水素原子の入射に伴い分子動力学計算領

域（MD region）の温度が上昇し，2 ps経過後以降は領域外

に配置された計算セルの温度が上昇する様子がわかる．熱

伝導方程式の境界条件は初期温度 300 Kに固定されてい

る．そのため，50 ps 経過後には，分子動力学計算領域の温

度が下がっている．図３に，入射水素を除く標的材中の全

原子の運動エネルギーの平均値を絶対温度［K］の単位で表

した値��の時間発展の例を示す．標的材全体で熱平衡状

態であれば，��は標的材の温度を表す量である．水素原子

が入射した直後では，入射点近傍の原子の速度分布関数は

マクスウェル分布から外れるため，ここでは，温度とはよ

ばず��として表記する．図３で黒色で示されているグラ

フは，熱伝導方程式と接続することで分子動力学計算領域

から熱エネルギーが失われる過程を取り入れたハイブリッ

ド計算の結果である．一方，灰色で示されているグラフは，

熱伝導方程式とは接続していない小正準集団（NVEアンサ

ンブル）における結果である．２つのグラフはどちらも，

最初 300 Kの標的材は，水素原子の入射により 370 K程度

まで上昇する．その後，小正準集団で計算した結果は��

の値が下がらない．一方，熱伝導方程式とのハイブリッド

計算の結果は，50 ps のシミュレーション時間が経過する

図１ （a）炭素壁に水素原子が入射する場合の計算系．（b）標的材を構成する単位構造．（c）標的材を z 軸方向から見た時の模式図［１］．
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と，熱伝導の計算により標的材から熱エネルギーが失わ

れ，約 310 K程度まで戻る．図４に，100 eV の入射エネル

ギーで水素原子を標的材へ入射したときの各種エネルギー

の時間発展の計算例を示す．入射原子の運動エネルギー

（緑色）は，標的材に入射後徐々に失われ，0.1 ps 以内に停

止することがわかる．入射原子の運動エネルギーの低下に

伴い，標的材の熱エネルギー（赤色）およびポテンシャル

エネルギー（青色）が上昇する．分子動力学計算領域から

領域外へと流れ出た熱エネルギーの総和（橙色）は，1 ps

が経過した頃から徐々に上昇し，それに伴い，標的材の熱

エネルギー（赤色）およびポテンシャルエネルギー（青色）

は減少する．先にも説明したとおり，分子動力学計算領域

からの排熱が完了し，初期温度に戻るまで，50 ps から 100

ps 程度の時間を要する．

開発した分子動力学計算モデルを用いて計算した水素原

子・分子の放出過程の例を図５に示す．図５（a）は，標的材

表面の原子と入射水素が衝突し，標的材の浅い位置で入射

水素の向きが変わり，反射する例である．このような場合，

入射水素は入射エネルギーをほとんど失わずに反射する．

図５（b）は，比較的材料深部まで入射水素が到達した後，

最終的に表面に戻り反射する場合である．図５（c）は，標的

材中の水素原子を入射水素がはじき出す例である．はじき

出された水素原子は，入射水素が反射する場合と比べて運

動エネルギーが低い場合が多い．図５（d）は，標的材中の

炭素原子間の化学結合を入射水素が切断し，炭化水素や水

素分子が放出する場合である．図５（e）は，標的材中の水素

と入射水素が化学結合し，分子を形成して標的材から放出

する例である．このように，化学反応を考慮した多様な放

出過程を計算できることも分子動力学法を用いる本計算モ

デルの強みである．

２．２．２ 放出水素原子・分子の各種分布

前節で紹介した標的材初期温度 300 Kの水素含有アモル

ファス炭素（��������）に，入射エネルギー 100 eV で垂

直に水素原子を入射した場合を例にして，１５００試行により

得た水素原子・分子の放出時間や各種エネルギー分布につ

いて説明する．水素原子・分子の放出時間の分布を図６に

示す．多くの水素は，水素入射後，0.1 ps 以内に放出してい

ることがわかる．入射水素が反射する場合（赤色実線）と

比べ，元々標的材中に存在した水素がはじき出される場合

（濃赤色点線）は，少し遅れて放出することが多い．また，

図２ 分子動力学計算系に接続した熱伝導方程式の計算セルの時間発展［３］．

図３ 入射水素を除く標的材中の全原子の運動エネルギーの平均
値を絶対温度［K］の単位で表した値 T＊の時間発展［３］．

図４ 標的材に水素が 100 eVで入射した際の各種エネルギーの
時間発展［３］．
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水素分子が放出する場合（青色実線），10 ps の時間が経過

した後も低い確率ながら水素分子が放出され続ける．この

結果は，水素原子の多くは入射水素との衝突過程により放

出するのに対し，水素分子の多くは熱的な過程により放出

されやすいことを示唆している．

放出角分布を図７に示す．放出角分布は，放出角を�，垂

直入射の場合を���とすると，立体角が����に比例する

ため，その放出角率は����に比例する．また，多くの計算

では，放出確率は，����にも比例する［４］ことが示されて

いる．そこで，図７に示した放出角の分布を����������

でフィッティングすると，パラメータ�����の値は，入射

水素原子が反射する場合は（0.035，1.63），はじき出しによ

り水素原子が放出する場合は（0.038，2.52），水素分子が放

出する場合は（0.079，2.9３）となった．反射の場合に比べ，は

じき出しおよび分子の放出の場合は，����の次数が高い

傾向がある．

以下の式で定義する並進エネルギー��の分布を図８に

示す．

���
	


���


，���	��
，���
�	����
��
�	��


（１）

ここで，��，��は，�番目の水素原子の質量および速度で

ある．並進エネルギーの分布から，はじき出しにより水素

原子が放出する場合（濃赤色点線）と比べて，入射水素が

反射する場合（赤色実線）は比較的高いエネルギーを保持

して放出することがわかる．また，分子が放出する場合

（青色実線）は，水素原子の放出より低い並進エネルギーで

ある確率が高いが，稀に1 eVを超える並進エネルギーを有

する分子も生じる．

２．２．３ 水素分子の振動・回転運動の取り扱い

相対速度�と重心速度��を用いると，電子の運動を無視

する古典分子動力学法の範囲では，水素分子が有する全エ

ネルギー����は以下のように記述できる．
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. （２）

ここで，�	および�
は水素分子を構成する２つの水素原

子の質量であり，�は水素原子間のポテンシャルエネル

ギーである．重心座標系のハミルトニアンは，極座標

�	�����で以下のように記述できる．
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この場合，	を波動関数，�をエネルギー固有値とすると，

シュレディンガー方程式は

�
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�	��	��	 （５）

となる．動径方向の波動関数を	
�	�とすると，次数 �

図５ 水素原子・分子の放出過程の例［１］．

図７ 放出水素原子・分子の放出角の分布［１］．
図６ 放出水素原子・分子の放出時間の分布［１］．

図８ 放出水素原子・分子の並進エネルギーの分布［１］．
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の球面調和関数�������を用いて波動関数��������を

���������������と置くことができる．ここで，動径方向

の波動関数�����の量子数�は振動準位，��の次数 �は回

転準位とよばれる．�，�と�を変数分離すると，�����

が満たすべき以下の方程式を得る．

� �
�
��

����

���
��������

�

��

�

�
� �

�

������ （６）

ここで，���	
�	��	��は軌道角運動量演算子である．��

が�の固有関数であれば，その固有値は回転準位 �を用い

て以下のように書ける．

�
�������������� （７）

式（６）の第１項と第３項はそれぞれ振動および回転運動に

対応する．したがって，古典系における重心座標系での水

素分子の全エネルギー��������は

�

�
�
��
�
� �

�

������
�

��

��������

�
� �

�

��������� （８）

と書ける．ここで，����������	�������
�	���������	���������は古

典系で計算した重心周りの２つの水素原子の軌道角運動量

（c‐数）であり，前述の�は演算子（q‐数）である．計算モ

デルでは，古典系における回転エネルギー�	
�および振動

エネルギー���を以下のように定義する．

����
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��
�

��

��������

�
� �

�

． （９）

放出水素分子の回転エネルギー�	
�および振動エネル

ギー���の時間平均の分布を図９（a），（b）にそれぞれ示す．

放出水素分子の中には，0.1 eV を超える並進エネルギーを

有する分子が多数存在した．一方，振動・回転エネルギー

は，ほとんどの分子が 0.1 eV より低いことがわかる．しか

し，稀ではあるが，1 eVを超える振動・回転エネルギーを

有する水素分子も存在し，炉壁の温度である 300 Kの熱エ

ネルギーと比べると高いエネルギーを有する分子が存在す

ることが示された．水素分子が放出するとき，多くの場合

で熱的な過程の寄与が大きいが，入射水素との直接的な衝

突による非平衡な過程により形成され放出に至る分子が存

在することが示唆される．

中性粒子輸送コードと連携する際，振動・回転の量子準

位である振動準位�および回転準位�の分布が必要になる．

古典系の分子動力学計算から量子準位を特定することは難

しいが，本計算モデルでは，古典分子動力学法により得ら

れる値から放出水素分子の振動・回転準位を以下の方法を

用いて見積る．

１．式（８）を用いて，��������を分子動力学計算により求

める．

２．式（７）を用いて，��������から ��������を求める．

３．求めた ��������を四捨五入し整数化する．

４．シュレディンガー方程式（６）を満たす�������の組

から，����������であり，かつ，�が��������に最も近

い組み合わせを探し，振動準位�を特定する．

放出水素分子の回転準位 �および振動準位�の分布を

図１０（a），（b）にそれぞれ示す．比較的高い回転・振動準位

を有する水素分子が存在することがわかる．また，これら

の高い回転・振動準位を有する水素分子は，水素原子の入

射から 1 ps 以内の短い時間に放出する．このことから，入

射水素原子との衝突過程が高準位の分子を生むことが示唆

される．図１１に，振動準位が基底状態（���）の場合の回転

準位 �への励起エネルギーの分布を示す．この分布がボル

図９ 放出水素分子の（a）回転エネルギー Erotおよび（b）振動エネ
ルギー Evibの時間平均の分布［１］．

図１０ 放出水素分子の（a）回転準位 J および（b）振動準位 vの分布
［１］．
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ツマン因子に従うとしてフィッティングすることで，回転温

度を求めることができる［５］．入射水素原子との非平衡な

衝突過程によりボルツマン因子から外れる高い回転準位を

有する水素分子が生じることがわかる．熱エネルギーより

も格段に高い振動・回転エネルギーを有するこれらの分子

が周辺プラズマの挙動に強く影響する可能性が示唆される．

２．２．４ タングステン壁の計算例

ITER などの炉壁（ダイバータ）に用いられるタングス

テン壁を対象にした計算［６］も実施している．図１２に示す

とおり，bcc 結晶構造を用意し，格子間に水素原子を配置

した構造を標的材とする．原子間相互作用にはEAMポテ

ンシャル［７］を用いる．この計算モデルを用いて，タングス

テン壁から水素分子が放出する過程を計算した例を図１３

（a）に示す．炭素壁とは異なり，タングステン壁の場合に

は，材料表面において水素分子が形成される過程が観測さ

れる．入射水素（橙色）により炉壁の中の水素原子（黒色）

がはじき出され，表面から放出する．図１３（b）に示すよう

に，タングステン壁表面には水素原子との相互作用エネル

ギーが負になる領域が存在する．そのため，放出された水

素原子の一部は，表面近傍に捕捉されて炉壁の表面を移動

する．その後，表面に存在する別の水素原子（黒色）と出

会い化学結合して水素分子が形成される．分子を形成する

とタングステン壁との相互作用エネルギーが変化するた

め，水素分子は壁から斥力を受けて加速しながら表面を離

れることが明らかとなった． （齋藤，中村）

２．３ 水素原子および水素分子の衝突輻射モデル
水素分子の衝突輻射モデルに先立ち，まず簡単な水素原

子の衝突輻射モデルをとりあげ，衝突輻射モデルそのもの

の説明を行いたい．衝突輻射モデルは，電子衝突や光の自

然放出などによる励起原子密度（ポピュレーション）の時

間変化を記述する連立微分方程式からなる．これを解いて

得られた励起原子密度を用いると，さらに励起状態を経由

する電離や再結合の反応速度係数の大きさや励起原子から

の発光強度が計算できる．

２．３．１ 水素原子衝突輻射モデルと準定常近似

水素原子の衝突輻射モデルについて説明する．ここで

は，プラズマはH，H＋，および電子だけから構成されてい

るとする．また同一の主量子数を持つ状態は，その統計重

率に従ってポピュレーションが分布すると仮定する［８］．

水素原子衝突輻射モデル 主量子数�で表される状態のポ

ピュレーション����の時間変化は次の式で表される［８］．

図１２ タングステン壁に水素原子が入射する場合の計算系［６］
（Copyright (2021) The Japan Society of Applied Phys-

ics）．

図１３（a）タングステン壁表面で形成される水素分子の放出過程．
（b）タングステン壁表面のポテンシャルコンター図［６］
（Copyright (2021)TheJapanSocietyofAppliedPhysics）．

図１１ 振動準位が基底状態（v ＝ 0）の場合の回転準位 J への励起
エネルギーの分布［５］．
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ここで，��と��は電子密度とプロトン密度である．

������と������は状態�から状態�への電子衝突励起速

度係数とその逆過程の脱励起速度係数，������は状態 �

から状態�への自然放出確率，	���と����は状態�の電

離速度係数と状態�への三体再結合速度係数，����は放射

再結合速度係数である．������，������，	���，����，

����は電子温度の関数である．

準定常近似 時間変化するプラズマを考える．多くの場

合，電子温度，電子密度，イオン密度，基底原子密度の時

間変化に対する励起状態ポピュレーションの応答時間がき

わめて短いことから，連立微分方程式を励起準位に対する

ものと基底準位に対するものに分けて扱う．

励起準位については，式（１０）を式（１１）のような行列表示

で書くことができる．計算の際は考慮する準位はある大き

な主量子数でうち切る．式中の
は正方行列である．打ち

切った高励起準位のポピュレーションは簡単な近似式で考

慮することができる［８］．
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� ���	���
（１１）

核融合プラズマのプラズマパラメータでは，励起原子の

応答時間が短いことから，式（１１）の左辺はすべての励起準

位について０と近似できる．これを準定常近似という．成

立条件については文献［８，９］に与えられている．励起原子

のポピュレーションから見ると環境（電子温度，電子密度，

イオン密度，基底原子密度）は時間変化しないくらいゆっ

くりに見えており，励起原子のポピュレーションは各瞬間

でその環境の元での定常解になる，という近似である．準

定常近似を用いると連立微分方程式（１１）は連立一次方程式

となる．励起準位のポピュレーションは，
の逆行列を求

めることにより簡単に得ることができ，次式のように書く

ことができる．

������
����������	�����	��� ������
 （１２）

ここで�
���および�	���は電子温度と電子密度の関数で

ある．多くの場合，ポピュレーション分布は右辺第１項ま

たは第２項だけで表され，それぞれ再結合プラズマ成分，

電離プラズマ成分とよばれる［８］．基底状態の速度方程式

（１０）は���について得られた�
���および�	���を用い

て整理して，

�
��
��	���

�
��
����	����	������������

のように書くことができる．ここで	��および���は実効

的電離速度係数，実効的再結合係数とよばれる．これらは

電子温度と電子密度の関数である．あとで述べる中性粒子

輸送コードの中で水素原子を追跡するときは，これらの係

数がテーブル化されたものを用いて基底状態原子を追跡す

る．多数の基底原子の追跡して基底原子密度が算出された

後に励起原子密度が必要な場合は式（１２）を用いる．

水素原子衝突輻射モデルの拡張 これまで表１中の（P1）‐

（P4）だけを扱ったが，水素分子が存在する場合，（P6）‐

（P7），（P9）‐（P11），（P15）‐（P16）でも励起原子が生成さ

れる．これらはそれぞれ式（１１）の右辺に新しい項を追加

Label Process

（P１） ������

（P２） �������

（P３） ���������

（P４） �������������

（P５） ����
	��
�����������

���
����������

（P６） ����
	��
���������������

（P７） �����������

（P８） �����

（P９） ����
	��
����������

�
������	������

（P１０） ����������������

（P１１） �������������

（P１２） �����

（P１３） ����
	��
���������

�
������

�������

（P１４） �
�
������

���������
�
������

��������

（P１５） �
�
������

�����������������

（P１６） �����������

（P１７） �����

（P１８） ����
	��
���������

�
������������������

（P１９） �
�
�������������������

	��
����	����

（P２０） �
�
�������������������

���
����	����

（P２１） �
�
������������������

�
������

��������

（P２２） �
�
�������������������

	��
����������	

（P２３） ����
	��
�������������

	��
����������

（P２４） ���
	��
��������������

	��
�����������

（P２５） ����
	��
������������

（P２６） ����
	��
����������

�
������

��������

（P２７） ����
	��
����������������

（P２８） �
�
������

�������������

表１ 本節の計算例で考慮する原子・分子過程．H＊は励起原
子，H２

＊は電子励起状態分子である．＊でまとめて表した励
起状態間の遷移は原子あるいは分子の衝突輻射モデルで扱
われる．p は水素原子の主量子数．v と v，J は現モデルで
区別しているものを表す．
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することによりモデルに組み込むことができる［１０，１１］．

ここでは扱わなかったが，例えば再結合プラズマでは水

素原子ライマン線の輻射輸送（光吸収）は，基底原子から

の励起にともない電離を増加させて再結合を妨げる可能性

がある．これまで説明したモデルは局所的に励起原子密度

を決めるものであったが，ある位置で放出された光が他の

場所で吸収されると，励起原子密度が局所的に決まらなく

なる．我々は輻射輸送について，プラズマの各場所の励起

水素原子密度と輻射場を同時に収束計算で求めるコードを

開発済みである［１２］．

２．３．２ 電子・振動・回転状態を考慮した水素分子衝突輻

射モデル

水素分子のエネルギー準位 我々の水素分子のモデルでは

図１４（a）の電子状態を考慮している．それぞれの電子状態

で振動・回転状態［１３］を考慮しており，水素分子衝突輻射

モデルでは全部で４１３３の準位が考慮されている．各振動・

回転のエネルギー値は文献［１４］の値を用い，不足するもの

については電子状態ポテンシャルを用いて Schr�dinger 方
程式から計算した．図１４（b）は電子基底状態の回転状態 �

を区別した振動波動関数およびエネルギー固有値を表して

いる．電子やイオンによる振動・回転励起に必要なエネル

ギーがどれくらいかこの図からわかる．低温プラズマにお

いてこの過程による荷電粒子のエネルギー損失チャンネル

があることに注意しておく必要がある．

考慮する分子過程 表１は水素原子および水素分子の衝突

輻射モデル中で扱われている原子・分子過程を示してい

る．反応の起こりやすさを表す断面積または速度係数は文

献［１５］にまとめられている．例として，表１中の（P9）の速

度係数および（P13）の断面積を図１５（a）（b）に示す．これら

のように分子の関与する各種反応は，多くの場合，始状態

の回転・振動状態に大きく依存する．

２．３．３ DEMO非接触プラズマへの応用例

文献［１９］中で計算されているDEMOSlimCSダイバータ

のプラズマパラメータを参考とし，������ ����2 eV，

������ �1016 cm－3，���1015 cm－3 のプラズマ中に入射

された水素分子のポピュレーションの時間変化を水素分子

衝突輻射モデルで計算した．初期ポピュレーションは 300

Kのボルツマン分布としている．電子励起状態の振動・回

転状態については水素原子のモデルで紹介した準定常近似

を適用し，電子基底状態 ����
�の３０１の振動・回転状態に

ついては準定常近似を用いずに時間変化を計算した．水素

図１４（a）モデルで考慮した電子状態．（b）電子基底状態 H2

（X1�g
＋）の回転状態 J を区別した振動波動関数およびエネ

ルギー固有値．各エネルギー固有値を表すラインを基準と
して振動波動関数を表している．

図１５（a）H2（X 1�g
＋，v ＝ 0，J）＋ e→ H2

－→ H（p ＝ 1 or 2）＋ H－の
速度係数［１６］．（b）H2（X1�g

＋，v）＋ H＋ → H2
＋（X 2�g

＋，v´）→
H（1）の断面積［１７，１８］．
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分子と衝突する背景の水素分子は���，�����に限定し，

温度と密度は����1 eV，����10
15 cm－3 に固定した．

計算結果を図１６，図１７，図１８に示す．図１６は ����
�，

���の回転状態のポピュレーションの時間変化である．

図１７は表１中で原子が生成される各種反応の実効的速度係

数である．図１７から（P９‐P１１）と（P１３‐P１６）の分子活性化再

結合とよばれる反応の実効速度係数が����
�の３０１の振

動・回転状態ポピュレーションの増加に伴い大きくなるこ

とがわかる．図１８は水素分子との衝突に伴うプラズマ中の

電子とイオンの実効的エネルギー損失係数を表す．いま考

えている低温のダイバータプラズマでは電子衝突による振

動・回転励起が最も大きいことがわかる．我々の計算機

コードのほかでは，このエネルギー損失過程が考慮されて

いないため，プラズマ温度を高く見積もりすぎている可能

性がある． （澤田）

２．４ 水素分子の電子・振動・回転状態を考慮し
た中性粒子輸送コード

先に記した電子・振動・回転状態を区別した水素分子衝

突輻射モデルを我々の中性粒子輸送コードに組み込んだ

［２０］．計算では電子基底状態の３０１の振動・回転状態の分

子を独立な粒子として追跡する．電子励起状態には準定常

近似を適用し，電子励起状態を経由する過程を考慮してい

る．

２．４．１ 中性粒子輸送コードの概要

中性粒子輸送コードでは，粒子源から放出される粒子の

１つ１つをプラズマ中の反応を考慮しながら追跡する．い

ま，ある内部状態の水素分子がある方向にある速さで壁か

ら放出されたとする．もしもこれと同じ水素分子が多数個

あるとすれば，飛び出した方向に沿って，解離や電離等に

よる分子数の減衰を計算することができ，各位置での分子

が失われる重みを計算することができる．これを元に，壁

から飛び出した１個の分子の追跡において，それがどこで

失われるかを乱数を用いて決める．位置を決めた後はどの

反応が起こったかを，反応の起こりやすさの重みから，乱

数を用いて決める．反応が起こった後に追跡する粒子種や

その速度も乱数を用いて決める．容器内の空間はセルに分

割されており，粒子の追跡中は，各セルでセルを通過する

時間が記録される．壁で放出される中性粒子やプラズマ中

の再結合過程で生成される中性粒子など，粒子源から放出

されるいろいろな粒子種・速さ・方向の粒子を１つ１つ追

跡し，各セルでは粒子種別に通過時間を蓄積し，各セルで

の蓄積通過時間をセル体積で割ったものが粒子密度に比例

する．粒子源から１秒あたりに放出される粒子の蓄積時間

を用いれば密度の絶対値が得られる．速度別に通過時間を

蓄積すれば速度分布関数を得ることもできる．

２．４．２ LHDへの応用例

我々の中性粒子輸送コードによる LHDプラズマの計

算では，現在は２．５節で述べる周辺プラズマ輸送コード

EMC3-EIRENE［２１］で求められた電子・イオンの温度・密

度分布とカーボンダイバータへのイオン流束を用いてい

る．計算ではダイバータ板に到達したイオン流の中性化に

図１６ 統計重率gで割ったX 1�g
＋（v ＝0）の各Jのポピュレーション．

図１７ 分子活性化再結合の実効的速度係数を含む表１中の過程の
速度係数．

図１８ エネルギー損失の実効的速度係数．
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より放出された原子・分子を粒子源としている．放出され

た原子と分子の割合や分子の振動・回転状態の分布は２．２

節の分子動力学計算の結果［２０］を与え，放出される原子・

分子の流束の絶対値はイオン流束から決めている．原子が

ステンレス壁面で反射される際の原子と分子の割合は

TRIMコード［２２，２３］の結果を用いている．水素原子・分

子を追跡する際に，背景である水素原子・分子との弾性散

乱を考える場合は，背景の原子・分子の密度・速度分布が

必要になる．我々のコードでは，ある一定の粒子数を追跡

する際は背景は一定とみなし，そのあとで背景の情報を更

新する収束計算ができるようになっている．

図１９の電子温度と電子密度を用いた計算例を紹介する．

図２０は中性粒子輸送コードで計算された LHDのある鉛直

面での水素分子密度（����
�，���，���）と原子密度を

表している．また，図２１は図２０中の��73.9 cm および

��0 cm上の振動・回転ポピュレーション分布である．

図２２は図２０および図２１中の��73.9 cm，POSITION＝130

における振動・回転ポピュレーションを表している．我々

のコードを用いると，プラズマ中のすべての位置での振

動・回転ポピュレーション分布が計算できる．中性粒子輸

送コードで計算された水素原子密度および分子の振動・回

転ポピュレーション分布を水素原子・分子衝突輻射モデル

に与えると水素原子・分子のスペクトルを計算することが

できる．現在，LHDおよび著者の研究室のRFプラズマで

計測されたスペクトルと計算結果を比較しながら，水素原

子・分子が壁と衝突したときの扱いなど，コードの整備を
図２０ 中性粒子輸送コードで計算された（a）分子密度 H2（X 1�g

＋，
v ＝ 0，J ＝ 0）と（b）原子密度．

図２１ 図２０中の（a）z ＝ 73.9 cmおよび（b）z ＝ 0 cm上の振動・回転
ポピュレーション分布．赤：H2（X 1�g

＋，v ＝ 0，J）．青：H2

（X 1�g
＋，v ＝ 1，J）．橙：水素原子密度．黒：ne．緑：Te．

図１９ EMC3-EIRENEで計算された LHDのある鉛直断面の（a）電
子温度と（b）電子密度．
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進めている．今後さらに，水素同位体（D2，T2，DT）の

コード整備を進めていく予定である．（澤田）

２．５ プラズマと中性粒子の統合モデリング
２．４節に述べた中性粒子輸送モデルは背景プラズマを前

提とした計算である．しかし，実際の装置では，プラズマ

と中性粒子はリサイクリング過程を通じて強く結合してお

り，片方を固定して考えることは現実と異なる状況をもた

らす可能性があり，２．４節で用いた背景プラズマは，プラズ

マ輸送と中性粒子輸送を統合したEMC3-EIRENEコード

で計算されたものである．Max-Planck プラズマ物理研究

所で開発されたEMC3 コード［２４，２５］がプラズマ輸送を流

体方程式に基づいて解き，Jülich 総合研究機構で開発され

たEIRENEコード［２６］が中性粒子輸送を粒子描像に基づい

て解く．現状ではEIRENEコードを用いて求めたプラズマ

分布を２．４節の中性粒子輸送コードに受け渡すのみである

が，この中性粒子輸送コードとEMC3コードの双方向の結

合を計画している．

EMC３‐EIRENEコードは，トカマクを前提とする軸対称

２次元コードと異なり，３次元形状を持つ磁場閉じ込め装

置を扱うことができ，密度・温度・フローなどの定常分布

を数値的に求めることができる．国内においては，ヘリカ

ル装置であるLHD［２７，２８］とHeliotron J［２９，３０］，トカマク

装置である JT-60SA［３１］，直線装置であるNAGDIS-II［３２］

で適用実績がある．本コードの概要と３次元形状に関わる

適用事例が本学会誌２０２１年８月号の小特集［３３］で述べられ

ている．本節では，そこであまり述べられていないプラズ

マ輸送モデルから見た中性粒子の役割についての概要と，

中性粒子に関連する二つの研究を紹介する．

２．５．１ 簡易プラズマ輸送モデルに見られる中性粒子の影響

Scrape-Off-Layer（SOL）やダイバータ，あるいはエルゴ

ディック領域（以下ではまとめて周辺領域と呼ぶ）を含め

た周辺プラズマの輸送を記述する方程式として，二流体方

程式（Braginskii 方程式［３４］）が一般に用いられている．

EMC３‐EIRENEが用いる方程式は文献［３５］に譲って，単

純化した磁力線に沿う１次元の二流体方程式を次に示す．

説明を目的に，プラズマ粒子衝突に関する粘性項や緩和項

などを省略し，さらに定常を仮定した．
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ここで，�：磁力線に沿った座標，�：密度，�：流速，

�����：電子とイオンの質量，	：イオンの価数，�：電荷

素量，�：静電ポテンシャル，��：粒子ソース，��：運動

量ソースである．式（１４）は粒子の釣り合い，式（１５）と（１６）

はぞれぞれ電子とイオンの運動量の釣り合いを表す．電子

とイオンの温度は一様と仮定し，粒子ソースから発生する

粒子は初期速度を持たないと仮定した．電子の質量はイオ

ンよりもずっと小さいので，電子の運動量を無視して，式

（１５）に	をかけて（１６）と足し合わせることで，

����
��

��
�
���	������

��
���������� （１７）

が得られる．さらに，式（１４）と（１７）から��を消去すると，

��
������
�

��
��

��� （１８）

が得られる．ここで，
�は音速 �	���������� である．式

（１４）と（１８）が簡易流体モデルとして用いられる方程式であ

る．式の上では磁力線方向の電場は無くなっているが，物

理モデルとしては含まれており，式（１５）から電場�が次の

ように計算される．

���
��

��
��
��

��

��

��
（１９）

粒子ソースとしては，炉心から磁力線を横切って輸送さ

れてくる粒子や原子の電離が考えられる．運動量ソースと

しては，荷電交換反応によるプラズマと中性粒子との運動

量交換が考えられる．ここでは，中性粒子ではなく，炉心

から一様に粒子が供給される例を取り上げる．すなわち，

��は定数で，����である．上流���で流速が�となる

（スタグネーション点）とし，プラズマが壁に達する位置

���で流速が音速となるBohm条件を仮定すると，電子密

度，ポテンシャル，流速，フラックスの規格化された解析

解が次のように得られる．

�

��
�
	
�
	� 	�������� � （２０）

図２２ 図２０および図２１中の z ＝ 73.9 cm，POSITION ＝ 130におけ
る振動・回転ポピュレーション．横軸はモデル中の準
位番号．赤：中性粒子輸送コード．緑：Tvib ＝ 3500 K，
Trot ＝ 800 Kのボルツマン分布．青：ダイバータから放出時
の分布（MD計算）．
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ここで，スタグネーション点の電子密度を��とした．領域

の長さ�を定める境界条件を用いたが，これは粒子ソース

に		�������を与えることに相当する．

図２３に密度，ポテンシャル，流速，フラックスを示す．粒

子ソースが一様なので，フラックスは壁に向かって線形に

増加し，流速も単調増加するが，壁付近では急峻に増加す

る．密度とポテンシャルは単調減少し，壁付近では急峻に

減少する．この領域は，一般に collisional presheath と呼ば

れる．このモデルにおいては，これらの変化をもたらす元

になる要素は粒子ソースのみであり，粒子ソースが不均一

であれば，これらの物理量の変化もそれに合わせて変化す

る．とりわけ，磁場閉じ込め装置のように電離による粒子

ソースが主な場合，プラズマの分布が壁で表面再結合する

粒子量やその分布を決め，壁面から放出される中性粒子の

量や分布がプラズマ中の電離分布を決め，それがプラズマ

分布を決める．このように，粒子のリサイクリング過程を

介して，プラズマと中性粒子が自己無撞着に決まる．

この簡易モデルで電子密度が単調減少するのは温度を一

定と仮定したためであり，エネルギーのつり合い方程式も

同時に解くと，壁に向かって温度の低下が生じ，場合に

よっては電子密度が上昇し，簡易モデルと描像が異なるこ

とに注意が必要である［３６，３７］．また，中性粒子の輸送に

は，２．３節で述べられたような原子分子過程はもちろん，壁

の形状や壁表面での反射・吸着など，様々な物理が関連す

る．プラズマへの影響にも，エネルギー損失や運動量損失，

などの様々要素がある．そのため，こういった数値モデル

を組み合わせて，全体の整合性を満たすようにプラズマ

と中性粒子を同時に解くことが必要とされる．前述の

EMC3-EIRENEコードはこのような数値モデルの集合

と，それらを実形状の空間で安定に解く数値スキームから

成り立っている．しかし，非接触プラズマのように，プラ

ズマと中性粒子の相互作用が局所的かつ支配的に生じる状

況は数値モデルの整備が十分でなく，原子分子過程の反応

断面積が示す急峻な変化特性や，粒子の生成（電離）と消

滅（再結合）を伴う状況や，電子速度分布の非マクスウェ

ル化や，計測が困難となる非常に低温（典型的には１eV

程度かそれ以下）の領域での検証など，課題は多い．

２．５．２ 中性粒子輸送へのプラズマサイズの影響

炉心の閉じ込め性能予測の関しては，炉心サイズや形状

へのスケーリング則が経験的に知られており，設計上の重

要な指標となっている．炉心領域のプラズマは閉じた磁力

線からなる磁気面に強く束縛されているため，磁場構造の

形状やサイズとともに，スケールする特性も多い．一方で，

周辺領域では磁場とは無関係な中性粒子の存在や，壁形状

の影響などがあるため，炉心領域と同じようなスケーリン

グ則は期待できない．以下に，その特徴が顕著に現れる例

について述べる．

本学会誌２０１３年６月号の小特集［３８］でヘリカル型核融合

炉FFHR-d１の設計研究について詳細な解説が行われてい

る．この設計は LHDを４倍に拡大したものがベースと

なっている．正確にはLHDと異なる部分があるが，ここで

は単純に LHDをスケールしたものを考える．磁気軸位置



��3.6 mのLHD磁場配位と開ダイバータ形状を元に，２

倍および４倍に単純拡大した計算グリッドおよび壁を作成

した．

相互比較のため，粒子および熱の垂直輸送係数は共通と

し，それぞれ LHD放電で典型的な概略値である 0.5 m2/s

と 1 m2/s とした．炉心と周辺の境界面の電子密度として

7×1019/m3 を共通で用い，その境界面を横切る熱フラック

ス（電子とイオンに等分配）を 9.375 MW，75 MW，600 MW

と８倍ずつスケールアップした．9.375 MWは LHD放電に

おいて使われる加熱量と同程度であり，600 MWは 3 GW

のDT核融合で発生する中性子とヘリウムが持つエネル

ギーのうち，ヘリウムがプラズマにもたらす加熱量であ

る．結果としては，プラズマ体積あたりの加熱量を固定し

た条件となっている．軽水素プラズマを仮定し，不純物は

ないと仮定した．中性ガスの排気と燃料供給は行わないと

した．

図２４に水素原子の電離分布の比較を示す．LHDのいわゆ

る横長断面に相当する．図中の scale 値は装置サイズの拡

大率を表し，LHDそのもの，２倍，４倍に拡大した場合で

あるが，比較のために縮小して同じサイズで示してい

る．４倍スケールの場合，電離がプラズマの表層に集中し

ていることがわかる．中性粒子の電離衝突断面積は電子温

度に依存する量で，電離レートは電離衝突断面積と電子密

度と中性粒子密度の積である．そして，中性粒子は磁場に

束縛されないため，典型的な核融合プラズマにおける電離

平均自由行程は，1 mmから100 mm程度のオーダーで，プ

ラズマサイズと直接の関係を持たない．したがって，プラ

ズマサイズが大きくなれば，見かけ上の平均自由行程は相

対的に短くなり，プラズマの奥深くまで進入する前に電離

することになる．実際，この計算で仮定した炉心領域で電

離した中性粒子の割合は，１倍スケールで約 0.3％，４倍ス

ケールで約 0.02％であった．炉心でイオンが消滅すること

図２３ 簡易プラズマモデルの解析解．規格化して無次元量として
いる．左端がスタグネーション点，右端が壁に相当する．
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はないため，電離した粒子はグローバルに見れば必ず径方

向外向きに輸送される．そのため，ピンチ等の非拡散輸送

が小さい状況では，外に向かって電子密度が減少し，その

傾きは炉心に供給される粒子量に比例する．このように，

炉心への粒子供給効率の落ちる大型装置の炉心では，電子

密度分布が平坦化することになる．

図２５に電子密度分布の比較を示す．もっとも明確な違い

は，スケールアップに伴い，ダイバータレグの電子密度が

極端に高くなっていることである．とりわけ，４倍スケー

ルでは炉心がその数倍の電子密度の周辺プラズマで取り囲

まれている．これは，前述の電離分布の違いによって生じ

るものであり，プラズマの表層部で電離したプラズマが磁

力線に沿ってすぐにダイバータ板に到達するため，粒子の

リサイクリングが表層部のみで閉じた状態になる．炉心へ

の粒子供給効率の低下で，炉心密度を支えるためにより多

くの中性粒子が必要となり，さらなる電子温度の低下と電

子密度の上昇を引き起こしている．各分布中央の白い楕円

領域は炉心領域であり，EMC3-EIRENEの計算領域外

で，その境界において前述の電子密度と流入する熱フラッ

クスを仮定している．

以上から，単純なスケールアップを用いた解析では，中

性粒子の輸送に大きな違いが生じ，その結果として周辺電

子密度の大幅な増加が生じることが示された．この電子密

度増加は炉心プラズマ密度の制御性に大きく影響するた

め，その制御手法の研究は従来のサイズの装置よりも重要

になると考えられる．すなわち，大きなガス排気量の確保

と，それと釣り合うペレット等による炉心近くへの粒子供

給が可能であれば，それによって炉心密度を支えることが

でき，極端な炉心と周辺の電子密度の違いは緩和されると

考えられる．

２．５．３ 炉心パラメータの中性粒子輸送への影響

炉心領域は高温高密度で電離が素早く起きるため，一般

に中性粒子密度は電子密度に比べて非常に低い．しかし，

将来の大型装置については定かではないが，現存の装置サ

イズでは，ある一定量の水素原子が存在することが知られ

ており，３．３節で LHDにおける計測手法と結果に関して述

べる．

炉心の水素原子密度が無視できないケースとして，中性

ビーム入射（NBI）加熱におけるエネルギー損失の問題が

ある．この加熱法は，高エネルギーの水素原子をプラズマ

に入射し，荷電交換反応で高エネルギーイオンを発生さ

せ，イオンが炉心プラズマ中で電子を徐々に加熱するもの

である．この緩和過程の間に，水素原子と再度荷電交換反

応が起きると，イオンエネルギーが中性粒子のエネルギー

として損失してしまい，加熱効率が低下する．

例えば文献［３９］においては，HSX装置［４０］に対して中性

粒子輸送コードAURORA［４１］で炉心水素原子密度分布を

計算し，NBI による粒子デポジション計算コードHFREYA

［４２］と高エネルギー粒子追跡コードGNET［４３，４４］を用い

て加熱効率を評価している．その結果，水素原子密度を基

準値の半分にすることで，ピーク加熱効率が２０％から３０％

に増加する結果が得られ，炉心中性粒子密度は重要な要素

図２４ 中性粒子の電離分布の装置サイズ間比較．（a），（b），（c）
の順でLHDサイズ，２倍サイズ，４倍サイズに相当するが，
同じサイズに揃えて図示している．

図２５ 電子密度分布の装置サイズ間比較．scale値の意味は図２４と
同じ．
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であることが指摘されている．

図２６に水素の再結合・電離・荷電交換の反応速度係数

［４５，４６］を示す．水素原子が 13.6 eV という電離エネルギー

を持つため，10 eV程度の電子温度を境に，低温側で急激

に反応速度が低下する．また，高温側でも原子と電子と衝

突断面積が低下するために反応速度の低下が生じる．一方

で，荷電交換は背景プラズマの電子を陽に介在しない反応

のため，電子温度への依存は小さく，炉心においても大き

な反応速度係数を持ち，電離を免れて荷電交換をする原子

が存在しうる．

炉心で起きた荷電交換反応で生じる水素原子はイオン温

度を反映したエネルギーを持ち，それが周辺領域で再度荷

電交換または電離する場合がある．その場合，炉心のエネ

ルギーを水素原子が磁場と無関係に周辺領域に輸送したこ

とになる．また，そのような反応が起きずに水素原子がプ

ラズマを飛び出して壁に衝突し，エネルギーを壁に与えた

り，スパッタリングによる壁損耗を引き起こす．このよう

な炉心の水素原子密度やそれが引き起こすエネルギー損失

の特性を見るため，EMC3-EIRENEコードによるパラメー

タスキャンを行った．

磁気軸位置����3.6 mのLHDに対して，不純物のない軽

水素プラズマを仮定し，粒子および熱の垂直輸送係数を

0.5 m2/s と 1 m2/s とした．炉心電子密度を 1×1019/m3

����8×1019/m3，加熱パワーを 2MW���16 MWの範

囲で，安定な計算ができる１８通りの組み合わせを用いた．

炉心領域は中性粒子のみを解き，プラズマは空間的に一様

な固定分布としている．炉心の電子温度は炉心側境界の値

をそのまま用い，炉心電子およびイオン温度は炉心境界の

値を 1.5 倍して用いた．この1.5という値には物理的な根拠

はなく，電子温度分布が概ね中心ピークであることから，

概算値として用いた．

炉心領域で平均した水素原子の温度と密度を，それぞれ

炉心のイオン温度と電子密度で規格化したものを図２７と

図２８に示す．原子温度がイオン温度に匹敵する場合がある

ことがわかる．これは荷電交換が原子温度を左右している

ことを示している．また，原子密度が炉心のプラズマパラ

メータに強く依存していることがわかる．炉心電子密度が

低いほど，水素原子割合が指数関数的に増えるのは，電離

レートが減るためと考えられる．加熱パワーが大きく，炉

心電子密度が低いほど，原子温度がイオン温度に近づき，

原子密度割合が高くなるのは，より炉心における荷電交換

の影響を強く受けるためと考えられる．この描像は３．３節

で述べられる考察と整合する．

図２９に炉心での荷電交換反応でプラズマから失われたエ

ネルギーを加熱パワーで規格化したものを示す．これらの

計算では，加熱パワーからこのエネルギー損失を引いた量

のエネルギーが，炉心側境界から周辺プラズマへ供給され

るとして，プラズマに対する加熱パワーが指定した値にな

るように設定している．エネルギー損失も，上で示した図

と同様に高温低密度ほど大きいことがわかる．特に，１０％

を超えるエネルギー損失は，炉心のエネルギーバランスを

含めた輸送研究にも影響を与える大きさであり，中性粒子

を介した炉心と周辺の連携が重要な課題であることを示し

図２７ 炉心イオン温度で規格化した炉心水素原子温度．４本の線
は上から順に加熱パワーが 16, 8, 4, 2 MWの場合に相当す
る．

図２８ 炉心電子密度で規格化した炉心水素原子密度．

図２６ ADASデータベース［４５，４６］から得られた水素の再結合・
電離・荷電交換の実効反応速度係数．この係数に反応に関
係する粒子種（再結合：原子・イオン，電離：原子・電子，
荷電交換：イオン・電子）の密度をかけたものが反応速度
となる． 図２９ 加熱パワーで規格化した炉心の荷電交換エネルギー損失．
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ている． （河村）
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