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星形成の分野において C６H−が分光的に検出されて以来, C4H−をはじめとして幾つかの星間物質分子

アニオンが実験的に同定されている[1-2]. しかし, 星間空間での分子アニオンの生成メカニズムの詳細は

十分には解明されていない. その要因の一つとして, 実験室において分子アニオンを十分な濃度で生成す

ることが難しいために[3], 分子アニオンの生成に関連する化学反応の反応速度定数の実験値が十分に得

られていないことが挙げられる. このため, 理論計算によって星間空間のような極低温領域も含めた広い

温度領域の反応速度定数を予測することは, 分子アニオンの生成機構を解明する上で重要であると考え

られる.  

C2H−は最も小さい分子アニオンのひとつであり, 星間中に観測されていないが, C8H−のなどの, より大

きい分子アニオンの星間中における生成モデルに含まれているであろうと推測されている[4]. 特に, H− 

+ C2H2 → H2 + C2H−反応はいくつかある C2H−生成反応の中でも重要なもののひとつとされている[3].  

だが, 実験では室温条件での反応速度定数[5]が得られているものの, 低温領域については我々の知る限り

では測定がない.  

本研究では, H− + C2H2 → H2 + C2H−反応ついて, 

GRRM プログラムと MSA2 プログラム[6]を利用し

て精度の高いポテンシャル曲面を作成し, 古典動力学

法と経路積分理論に基づく PIMD/RPMD 法による半

古典動力学法の両手法で衝突シミュレーションを行

い, 反応速度定数を複数の温度条件で計算した.  

得られた反応速度定数を温度に対してプロットし

たものが Fig. 1 である. 300K において, PIMD/RPMD

法の方がより実験値に近い値が得られた. また, この

ときの反応断面積は比較的大きい値で, かつ温度が小

さいほど大きな値となることから, この反応では量子

効果が重要な役割を果たしていると推測される. 詳細

は当日発表する.  
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Fig.1 The thermal rate coefficients k(T)  

as a function of temperature 


