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１．研究目的 

我々は高強度光パルスと物質との相互作用に関して、時間依存密度汎関数理論 
(TDDFT)に基づく第一原理計算による研究を推進している。超短パルス光照射により引き

起こされる電子の時間発展を実時間・実空間法を用いて計算するオープンソースソフトウ

ェア SALMON (Scalable Ab-initio Light-Matter simulator for Optics and Nanoscience, 
http://salmontddft.jp)の開発プロジェクトに参画し、光科学と物質科学の研究に貢献する

ことを目指している。本課題では、磁性や内殻電子を考慮した光・電子相互作用に関する

第一原理計算を可能にするための SALMON の機能拡張と、これら新機能を遷移金属ダイ

カルコゲナイド薄膜等の系に適用した光・電子相互作用に関する研究を行った。 
 

２．研究成果の内容 
一般に、内殻電子の記述には極めて細かい実空間グリッドが必要になるため、従来の

CPU を用いたハイブリッド並列化に加えて GPGPU による演算加速機能を実装すること

が有用である。そこで今年度は OpenACC を用いた SALMON の GPGPU 機能拡張を行っ

た。結果として、OFP の CPU と Cygnus の GPU による比較で３倍以上の高速化を実現

した。また、磁性を記述するために不可欠なスピン軌道相互作用を SALMON に実装し、

遷移金属ダイカルコゲナイド薄膜での円偏光によるヴァレー選択的励起の検証などによ

り、実装に問題がないことを確認した。 
SALMON の応用として、遷移金属ダイカルコゲナイド薄膜、特に WSe2単層膜につ

いて、超短パルス光と電子の相互作用に関する第一原理計算を実施した。WSe2単層膜に

関して、直線偏光シングルサイクルパルスの CEP 依存性を利用したヴァレー選択的励起

や円偏光パルスによる高次高調波発生、反射・透過波の過飽和吸収の研究を行った。計算

では、ヴァレー選択的励起に重要なスピン軌道相互作用と、W の 5p 軌道等の内殻電子を

考慮している。 
 

３．学際共同利用が果たした役割と意義 
SALMON の GPGPU 機能の開発に関して、Cygnus の GPUノードをテスト環境と

して活用した。複数ノードを用いた MPI 並列計算での GPU 機能の検証には学際共同利用
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の Cygnus リソースが不可欠であった。 
光電子相互作用に関する研究に関して、SALMON は OFP 用にチューニングされてい

るため計算効率が良く、学際共同利用のリソースを活用することで大規模計算を多数実行

できた。上記の研究成果は光パルスの強度や CEP 等様々なパラメータを変化させながら

大量の第一原理計算を実行することで始めて達成することができた。 
 

４．今後の展望 
時間領域における光電磁場と電子系の微視的な相互作用を記述するさらなる計算機能、

解析手法を発展させ、SALMON の開発をさらに推進していくとともに、これらを活用した 
光科学の研究を展開していく。 
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(3) その他 
 
使用計算機 使用計算機

に○ 

配分リソース※ 

当初配分 追加配分 

Cygnus ○ 16,000  0 
Oakforest-PACS ○ 255,000  0 
※配分リソースについてはノード時間積をご記入ください。 

 


