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【１】 時間依存密度汎関数理論（TDDFT）による物質中の電子ダイナミクス計算 

 光科学のフロンティアの一つに、高強度で極めて短いパルスレーザーと物質の相互作用に関する

研究分野がある。光の瞬間的な最大強度が1014W/cm2程度を越えると物質は瞬時にプラズマ化される。

この光破壊プロセスは、物質を非熱的に加工する手段として注目されている。一方光破壊に近い強

度では光と物質の相互作用に著しい非線形性が生じる。このような極限的なパルス光と物質の相互

作用をどのように理論的に記述するのか、またどのような応用の可能性があるのかを明らかにする

ことが課題となっている。 

我々は極限的なパルス光と物質の相互作用に対して、実験研究との密接な連携のもと、光電場に

より生じる電子ダイナミクスをTDDFTに基づく第一原理計算で記述し、空間的にはナノメートル以

下、時間的にはフェムト秒以下で起こる素過程を明らかにすることを目標に研究を進めている。開

発を進めているTDDFTに基づく電子ダイナミクス計算コードの核となるのは、与えられたパルス光

電場が引き起こす単位セル中の電子軌道の時間変化の計算である。この単位セル計算から、パルス

光による電子ダイナミクスを実時間・実空間で記述し、電子励起の様相を明らかにすることができ

る。また、この単位セル計算は、入力となる光電場に対して結晶中を流れる電流密度を求めること

から、電場と分極を結び付ける（数値的な）構成方程式とみなすことができる。我々はこの観点か

ら、巨視的マクスウェル方程式と微視的TDDFT計算をマルチスケール手法で結びつけ、高強度なパ

ルス光が物質中を伝播する様子を記述する巨視的電磁気学シミュレーション法（Maxwell+TDDFT マ

ルチスケールシミュレーション法）の構築に成功している。この新奇なシミュレーション法は、京

コンピュータ程度の今日利用可能な最大規模の計算機を用いてのみ実行可能であり、高強度パルス

光と物質の相互作用を自在に記述する手法として注目を集めている。 

 

(1) 高強度パルス光と誘電体薄膜の相互作用（李(APRI、韓国)、佐藤、篠原、乙部（原研）、矢花） 

 SiO2の薄膜及びバルク結晶に高強度パルス光が照射する場合の極限的な光応答に関し、

Maxwell+TDDFT マルチスケールシミュレーションによる解析結果を論文にまとめた。通常の光学で

は、薄膜の厚さが光波長の1/2、1/4等の場合に表面と裏面における反射波の干渉が起き、この干渉

は多層膜ミラーなどに応用されている。本研究では、光強度が増すにつれて非線形相互作用のため

に干渉効果が消失する様子を明らかにした。また、パルス光から電子へのエネルギー移送により、

薄膜にどのようなエネルギー分布を生じるかを明らかにし、光破壊の閾値エネルギーに対する見積

もりを与えた。この計算は、京コンピュータの試験利用を用いて得られた成果である。 

 

(2) 高強度パルス光により透明誘電体に生じる超高速電流の生成メカニズム（Wachter 他（ウィー

ン工科大）、佐藤、矢花、トン（計科セ）） 

最近、透明な誘電体であるSiO2の表面に高強度パルス光を照射すると、フェムト秒程度の短い時

間スケールで表面にキャリアが生じ電流が流れることが実験的に示され、注目されている。我々は、

TDDFT に基づく第一原理計算により、高強度パルス光の SiO2への照射による電流発生のメカニズム



を明らかにした。計算では実験で見出されているのと同様に、光破壊に近い強度で電流発生が示さ

れた。また、パルス光の照射中のみに起こる電荷移動と光照射後も存在する電流という、異なるメ

カニズムによる電流発生が見られた。 

 

(3) 光破壊メカニズムの解明と閾値予測（佐藤、篠原、乙部（原研）、李（APRI、韓国）、矢花、G.F. 

Bertsch(Univ. Washington)） 

 Maxwell+TDDFT マルチスケールシミュレーション法を用いると、高強度パルス光が透明な誘電体

に引き起こす電子励起を求めることができる。電子励起エネルギーが物質の結合エネルギーを上回

れば、アブレーション等の不可逆変化が起こると考えられることから、計算により物質の光破壊過

程を記述することが可能となると考えられる。SiO2等の物質での予備的な検討を行い有望な結果が

得られつつある。 

 

(4) 高強度パルス光による物質の誘電応答変化に対する数値ポンプ・プローブ実験（佐藤、篠原、

乙部（原研）、矢花、G.F. Bertsch (Univ. Washington)） 

 高強度パルス光を用いた実験では、しばしばポンプ・プローブ分光と呼ばれる実験手法が用いら

れる。これは、一つのパルス光をハーフミラー等を用いて時間差を持つ２つのパルス光に分け、最

初のパルス光が物質を励起し、２番目のパルス光により励起した物質の性質を探る方法である。本

研究では、ポンプ・プローブ分光を模した第一原理シミュレーションを遂行し、パルス光により電

子励起した直後の物質の誘電的性質を調べた。高強度なパルス光により誘電体中に自由キャリアが

生成し、それが物質の光応答を金属的に変化させる様子を明らかにすることができた。 

 

(5)  ハイブリッド汎関数を用いた電子ダイナミクス計算のGPU並列計算（谷口、佐藤、篠原、矢花） 

 光電場により物質中に引き起こされる電子ダイナミクスを定量的に調べる上で、エネルギー汎関

数の適切な選択は極めて重要である。絶縁体や半導体の場合、物質の電子構造と光応答を規定する

最も基本的な物理量はバンドギャップであるが、最も単純な選択肢である局所密度近似を用いると、

系統的にバンドギャップが過小評価されることは良く知られている。最近、メタGGAやハイブリッ

ド汎関数など、密度だけではなく軌道の性質を取り入れた汎関数を用いることにより、局所密度近

似によるバンドギャップ過小評価の問題のかなりの部分が解決されることが分かってきた。 

 ハイブリッド汎関数は、バンドギャップや誘電関数の記述に著しい改善を見せるものとして近年

特に注目されているが、一方で局所密度近似と比較すると、計算コストが膨大なものとなる欠点が

ある。我々は、計算科学研究センターに導入された超並列GPU計算機であるHA-PACSを用いて、ハ

イブリッド汎関数を用いた電子ダイナミクス計算の高速化を試みた。ハイブリッド汎関数を用いる

場合、比較的小さいサイズの３次元複素離散フーリェ変換を非常に多数回行うことが必要となる。

この作業をGPU CUDAライブラリであるcufftを用いて実装する計算コードの開発を行った。 

 計算の結果、Si結晶の誘電関数を再現し、さらに高強度レーザー照射によって非線形応答である

多光子吸収が現れることがわかった。また、計算時間を計測した結果、GPU ライブラリ cufftを用

いると、標準的な CPUライブラリ FFTW3に比べて 1ノード（CPU: 16コア、GPU: 4）あたり 8倍の

速度で計算できることがわかった。 

 

【２】原子核の励起状態 

(1) ニュートリノレス二重ベータ崩壊における原子核行列要素のQRPA計算（寺崎） 
寺崎は、準粒子乱雑位相近似（QRPA）を用いて、ニュートリノ質量を決めるためのニュートリノレ

ス二重ベータ崩壊の原子核行列要素の計算に平成23年度以来取り組んでおり、平成25年度には前

年度に大部分完成していた必要な計算コードを大規模計算用に整備する段階が完了し、150Nd-150Sm



でQRPA多体相関の原子核行列要素への新しい機構を通じた影響を示す興味深い結果を生みつつあ

る。 
 本課題は平成24下期－25年度の「京」を含むHPCIシステム共用計算資源の利用研究課題におい

て「京」の一般利用に採択された。また平成26年度から3年間科研費基盤Ｃに採択されることが内

定した。 
 もしニュートリノレス二重ベータ崩壊が観測されれば、原子核行列要素の二乗と電子の位相空間

因子の積（理論計算）とその崩壊の寿命（実験測定）からニュートリノ質量の期待値が求められる。

原子核行列要素は、ニュートリノポテンシャルの二体相互作用行列、始状態と終状態から求めた二

種類のQRPA励起中間状態の重複行列、始状態と終状態からQRPA励起中間状態への二つの二核子移

行遷移行列の積のトレースによって求められる。 
 本研究の特徴は三つある。最も強調されるのは、QRPA基底状態は準ボソンの真空状態であるとい

う定義を採用することにより、QRPA相関を正しく取り込んだ重複行列要素計算を行うことである。

この機構によりQRPA相関は原子核行列要素を減少させる効果をもつ。第二に、完全性近似のもとで、

二核子移行を経由する仮想反応を考えていることである。この方法により、荷電変化反応に対して

QRPAはあまり良い近似でないという問題を避けることができる。第三に世界的に頂上級の並列計算

機を用いることにより、できる限り波動関数空間の広い、精度の高い計算を行うことである。 
 これらの特徴をもつ方法により、Skyrmeエネルギー密度汎関数（SkM*）と体積型対エネルギー密

度汎関数を用いて、150Nd-150Smにおいて1.89という原子核行列要素の数値が得られた。今までに行

われたいくつかの方法による計算値はおおよそ1.9-2.5の範囲にあり、本研究の値は比較的小さい

といえる。また、従来のQRPA計算では、二つのニュートリノを放出する二重ベータ崩壊のデータを

再現するように陽子・中性子対エネルギー密度汎関数が導入され、この処方箋は原子核行列要素の

値を減少させる効果をもつのであるが、本研究ではこの処方箋を用いていない。用いられる核がか

なり中性子過剰だからである。現象論的陽子・中性子対エネルギー密度汎関数なしに、本来のQRPA

基底状態の定義によりQRPA相関を取り入れて小さい原子核行列要素の値が得られたという点が興

味深い。本研究により、30年以上もの間未解決となっているQRPAと殻模型による原子核行列要素

計算値の系統的不一致問題の突破口が開かれた可能性が高い。 

 寺崎は、平成24年度以来の研究と並ぶ業務であるHPCI戦略プログラム分野5のユーザー支援活

動にも積極的に従事した。平成25年度は、ユーザー支援（物理にまで踏み込んだプログラム相談）

の窓口ならびに連絡業務に加え、HPCI戦略プログラムの主催または共催するふたつの研究会でユー

ザー支援の広報発表を行った。 

 
(2) 多Slater行列式の重ね合わせによる軽い原子核のクラスター状態の記述（福岡、矢花、船木

（理研）、中務（理研）） 
 乱雑な初期配置を持つ波動関数を虚時間発展させると、基底状態へと至る過程でさまざまなクラ

スター状態が現れる。この過程で現れる Slater 行列式を重ね合わせ、さらにパリティ及び角運動量

射影を行うことにより、軽い原子核のクラスター状態を記述することを試みている。12C 原子核に

対しては論文を出版し、さらに 16O、20Ne原子核に対する計算を進めた。 
 
(3)  Gogny力を用いた時間依存平均場計算（橋本） 

原子核の集団運動を記述する方法の中でも時間依存平均場の方法は、理論的な枠組みの展開にお

いても、また、実際の現象に対応した定性的・定量的な説明・記述を行ううえでも中心的な役割を

果たしてきた。時間依存平均場の方法の中では、時間依存ハートレーフォック（ＴＤＨＦ）が広く

用いられている。ＴＤＨＦは、スキルム有効相互作用を用いた密度汎関数理論として位置づけられ、

計算機の能力向上によって核図表上の広い範囲の原子核を対象とした応用が可能になっている。Ｔ



ＤＨＦは、ゼロレンジの力であるスキルム有効相互作用と３次元空間格子の組み合わせにより、計

算コードがシンプルで適応範囲の広いツールとなった。最近では、中性子過剰核のダイナミクスに

おける対相関の役割を研究するために、空間格子によるスキルム力＋時間依存ハートレーフォック

ボゴリュボフ（ＴＤＨＦＢ）の枠組みが提案されている。一方、ゴグニー有効相互作用は、そのレ

ンジが有限の大きさを持つことで、平均場計算に用いられる基底はもっぱら調和振動子基底であっ

た。そこで、連続状態と束縛状態の間に対相関が働く中性子過剰核の運動を記述するうえでは空間

格子が便利であることに着目し、ゴグニー有効相互作用でも空間格子を用いた平均場計算が可能な

枠組みを作ることを目指している。ゴグニー有効相互作用の場合には、ガウス型の相互作用形のお

かげで対相関の働く空間に自然なカットオフが入る点がメリットである。一方、有限なレンジのた

めに、２体相互作用の行列要素の計算にCPU時間をとられることになる。 

2013年度は、ラグランジュ格子点を用いたＴＤＨＦＢのコードにより、対相関のある球形核の代

表として酸素 ２０Ｏ、また、変形核の代表としてマグネシウム ３４Ｍｇを対象とするＨＦＢ計算を行

った。時間依存計算のために、格子間隔と基底状態のエネルギーとの関係、さらにゴグニー力に含

まれる各要素（ガウス型２体力、密度依存力、ＬＳ力など）のエネルギーと格子間隔との関係を押

さえた。時間依存計算においては、エネルギーと粒子数期待値を保存させる方法の開発に時間がか

かったが一定の精度を出せるようになった。これによってＴＤＨＦＢ計算が可能になり、酸素２０Ｏ、

マグネシウム３４Ｍｇについて、軸対称四重極型振動運動の強度関数を求めることができた。同時に、 

対相関を持つ原子核同士の衝突を扱う方法の開発を開始した。 

 

(4) 励起状態に現れる変形状態とクラスタ相関（谷口） 

原子核は励起により多彩に構造が変化する。低励起状態では変形構造とクラスタ構造が重要である。

クラスタ構造は、原子核が複数の塊に分かれて局在した、空間的な相関の強い構造である。本年度

は 33-36Sの超変形状態の構造の研究を行った。 

硫黄同位体のうち陽子数と中性子数が等しい 32Sには、16O-16Oクラスタ構造を多く含む超変形状態

が存在することが理論的に予想されている。似た構造として、ベリリウム8の基底状態のα-αクラ

スタ構造がある。ベリリウム同位体の中性子過剰核には、α-αクラスタ構造の周りに余剰中性子が

分布した構造が基底状態やその近傍に現れることが知られている。従って、硫黄同位体には、16O-16O

クラスタ構造の周りに余剰中性子が分布した超変形状態が系統的に存在することが期待される。 
33-36Sの様々な変形構造波動関数を重ねあわせた結果、それらの核には超変形状態が系統的に存在し、

それらはクラスタ描像では16O + 16Oクラスタと、その周りに余剰中性子が16O + 16O芯が作る分

子軌道に入った構造と理解されることがわかった。 

 

(5) エネルギー変分を用いた断熱核間ポテンシャルの導出と低エネルギー核融合（谷口、延与（京

都大学）、須原） 

核反応研究において、核間ポテンシャルは基礎となり重要である。しかし、核子間力から核間ポテ

ンシャルを微視的に導出する手法は確立していない。そのためには核の構造変化を微視的に扱うこ

とが必要である。 

谷口や須原らは、核間距離を拘束条件としてエネルギー変分して、得られたエネルギーから各核

の基底状態のエネルギーの和を引くことにより、核間ポテンシャルを導出する方法を開発した。こ

の手法は、核間運動が核子の運動よりも遅い断熱近似に相当する。 

その手法により得られた断熱核間ポテンシャルを 16O + 16, 18O低エネルギー核融合断面積の導出に応

用した。それぞれの核融合断面積の衝突エネルギーの依存性が再現され、それによりこの断熱核間

ポテンシャルの妥当性が確認された。また、16O + 18Oは 16O + 16Oに比べて核融合断面積が大きくな

るが、それは 18Oの2余剰中性子の構造変化に起因することがわかった。 



 

【３】原子核の反応 

(1)  トリプルアルファ反応率の虚時間理論（赤堀、矢花、船木（理研）） 

 我々は光放出を伴う融合過程に対して新しい理論的枠組みである虚時間理論を提唱し、この理論

を用いたトリプルアルファ過程の研究を行っている。トリプルアルファ過程は、電荷を持つ３粒子

の散乱過程を扱う必要があること、また３体量子トンネル過程であり興味の持たれる 1GK から

0.01GKの範囲で反応率が1060も変化することなどから、理論的記述は困難を極めており、最近5年

間に発表された論文においても、反応率は実に低温で 1026に及ぶ差異がある。我々は、虚時間理論

を用いることにより、容易に収束した反応率が得られることを示し、その結果は標準的な反応率と

してNACREで採用されている値に極めて近いことを示した。 

 さらに、R 行列理論と虚時間理論を組み合わせることにより、３体ハミルトニアンに分離型近似

を仮定すると、NACRE で用いられている解析式に極めて近い表式が得られることを明らかにし、経

験的な反応率の表式に対する微視的根拠を与えた。数値的にも分離型近似は良い近似となっている

ことを示した。これらの結果を論文にまとめ、投稿中である。 

 

(2)  TDHF計算による多核子移行反応の記述（関澤、矢花） 

 粒子数射影の方法を用いた、多核子移行反応断面積に対するTDHF計算の結果を論文にまとめ発表

した。TDHF計算で得られる終状態の原子核は励起しており、実験で得られている断面積とより正確

な比較をするためには粒子放出の効果を取り入れる必要がある。このため、粒子数射影後の波動関

数に対してエネルギー期待値を計算する方法を開発し、粒子放出効果の影響を調べた。 

 238U を含む原子核衝突では、多数の陽子が移行する過程が測定されている。この理由について、

TDHF計算により調べた。その結果、陽子移行を伴う過程は、変形核である 238Uの変形方向と衝突軸

との相対角度に強く依存することが分かった。prolate 変形した 238U の尖った部分が標的核にぶつ

かるとき、ネック領域が発達し、多くの核子移行が見出される。一方、238U の腹の部分に標的核が

ぶつかると、ネックはあまり発達せず、多くの核子が移行する過程は見出されないことが明らかと

なった。 
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