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１．研究目的 

(1) 計算手法の開発：孤立系に対して，高速フーリエ変換(FFT)を利用して新たな

時間依存密度汎関数計算法を開発することを研究の目的一つである。 

(2) 物理過程の解明：大規模な数値計算によって、短パルス強レーザー場における

様々な原子・分子動的過程の解明するのを本研究の目的の一つである。 

 

２．研究成果の内容： 

(1) 開発したFFTにより新しい時間依存密度汎関数計算方法をスーパーコンピュー

ター（Oakforest-PACS [OFP]）に移植し、その計算方法で赤外線強レーザー

場における酸素分子電離過程を調べた。特に電離確率と軟X-線と赤外線強レー

ザー場偏光向きとの依存性や二つパルスの時間遅延との関係を解明した。我々

の計算でアメリカローレンス・バークレー国立研究所での実験結果を解釈し

た。本研究は国際共同研究の成果として，Physical Review Aに発表した。 

(2) 新計算方法で、短パルス軟Xー線レーザーにより、重水素分子電離に伴う解離

過程について調べた。スペインの理論グループの理論計算結果とアメリカの実

験グループの観測結果と比べて、高い励起状態における電子相関の寄与を明ら

かになった。特に時間遅延の手法で、電子相関と原子イオン間距離の関係を始

めで明らかになった。本研究は多国国際共同研究の成果として，Physical 

Review Aに発表した。 

(3) 我々の計算手法で楕円偏光強レーザー場中の原子電離過程について調べた。特

に電離確率と電離と楕円偏光平面とのなす角の関係を詳しく計算した。その研

究結果を2019年度国際電子原子光衝突学会で発表する予定である。 

 

３．学際共同利用として実施した意義 

理論研究は大規模な数値計算が必要である。特に，強レーザーにおける分子の動的過

程について、計算量が多かった。また、普通の線偏光レーザー場における原子の過程

は対称性を利用すると２次元の時間依存の問題だったのが、楕円偏光の場合は３次元

の時間依存の問題になって、計算量がさらに増えて、スパコンがないとその研究はで

きなくなってしまった。 
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４．今後の展望 

最近、Self-Interaction-Correction を含めている新しい交換相関関数を導入し、DFT の

計算精度を改善した。その方法も TDDFT 計算方法にも導入すると、より、計算精度高

結果を得るのを期待する。実験結果と大規模な数値計算と比べて、分子瞬間的な構造を

得るのは今後の研究目的の一つである。また、今の OFP で使っている計算コードを

GPU化で、Cygnus でもっと複雑な問題に対して、計算できるコートを開発すること。 
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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 

COMA ○ 22,720 0 

Oakforest-PACS ○ 25,600 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。 
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