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 陽電子は電子と同質量・同スピンおよび電荷+1 を持つ電子の反粒子であり、電子との相

互作用により、２〜３個の光子を放出しながら対消滅を起こす。物質中に入射された陽電

子は、対消滅を起こす前に、原子・分子のイオン化や励起、電子との一時的な束縛状態で

あるポジトロニウム形成、そして陽電子と原子・分子の一時的な束縛状態である陽電子化

合物の形成など、様々な反応を起こすことが示唆されている。しかし物質中における陽電

子の寿命が短いことから、物質中における陽電子の振る舞い、特に陽電子化合物の電子・

陽電子状態や安定構造などの基礎的性質の解明には、理論的解析が期待されている。 
 分子に対する陽電子化合物の生成条件として、

Crawford は 1.625 Debye 以上の双極子モーメン

トを持つ極性分子であれば、陽電子を１つ吸着

できることを理論的に示唆している[1]。アルカ

リ金属水素化物（XH, X=Li, Na, K, etc.）は、こ

の閾値以上の双極子モーメントを持つことから、

陽電子化合物の形成が強く期待されている。そ

こで本研究では、現在最も精密な第一原理法の

一つである量子モンテカルロ(QMC)法[2]を用

いて、アルカリ金属水素化物（XH, X=Li, Na, K）

の陽電子吸着能に関する理論的解析を行った

[3,4]。図 1 に QMC 法から得られたアルカリ金

属水素化物の陽電子親和力(PA)を示す。アルカ

リ金属水素化物の PA は、LiH  NaH  KH の

順番に大きくなり、分子の双極子モーメントと強く相関していることがわかる。発表当日

は、陽電子が吸着したアルカリ金属水素化物の解離エネルギーについても報告を行う。 
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Figure 1. The positron affinity (PA) and the 
molecular dipole moment (DM) of alkali- 
metal hydrides XH (X= Li, Na, and K) 


	Quantum Monte Carlo study of the binding of a positron to alkali-metal hydrides

