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２．概要 

当グループでは、強い相互作用により束縛した量子多体系である原子核、そしてフェルミ多粒子系として共通

する理論や方法が有効な多電子系としての原子・分子・クラスター・固体などの物質科学を対象に、特に量子

ダイナミクスに対する計算科学を特色として研究に取り組んでいる。原子核分野では、最近発展が著しい不安

定原子核の構造と反応の分野で、物質科学分野では、強レーザー場と物質の相互作用で起こる様々な電子

ダイナミクスの解明を中心的な課題とし、時間依存密度汎関数理論を物質相にまたがる共通の理論として用い、

研究の展開を図っている。 

 

３．研究成果 

【１】原子核集団運動の理論、不安定核の構造 

（１）Skyrme 汎関数による光吸収断面積の実時間TDDFT 計算 

(中務、矢花) 

時間依存密度汎関数理論(TDDFT)に基き、実験データが存在する安定核の光吸収断面積のエネルギー依存

性を非経験的手法で計算した。光子エネルギーが中性子(陽子)分離エネルギーを超えると、原子核からの

核子放出が可能になり、強度分布は連続分布となる。このような核子の連続状態の取扱には、これまで我々が

開発してきた吸収境界条件法を用いた。ヘリウムからカルシウムまでの比較的軽い原子核について、実験デ

ータと比較した。その結果、断面積のエネルギー依存性について定性的に再現する一方で、強度のピーク位

置が系統的に過小評価することが分った。重い原子核の光吸収が対称エネルギーで主に規定されているの

に対して、軽い核では、それ以外の相関が重要であることを示唆していると考えられる。 

 

（2） 断熱自己無撞着集団座標（ASCC）法による変形共存現象の解析 

（中務、日野原（京都大）、松尾（新潟大）、松柳（京都大）） 

昨年度、数値的不安定性が理論のゲージ不変性にあることをつきとめ、ゲージ固定によってこの不安定性が

解消されることが分った。今年度、ASCC 法で求めた正準集団座標、運動量によって記述される集団ハミルトニ

アンを量子化し、励起スペクトルと集団波動関数を求めた。その結果、波動関数の広がりが角運動量の大きさ

に強く依存することが分った。例えば、プロレート・オブレートの変形状態が１つの原子核に共存する「変形共

存現象」において、角運動量がゼロでは、プロレートとオブレートの変形が強く混ざっていても、わずかに回転

を与えることで、これらの変形は独自性を高め、別々の回転バンドとして存在することが示された。実験データ

との比較を実行し、この予言を確かめる観測量を現在模索中である。 

 

（3）時間依存密度汎関数理論による原子核の応答関数の系統的計算 

（稲倉、矢花、中務(理研)） 

  重い短寿命の不安定核も生成可能となり、実験でアクセスできる核種が増えている。安定核、不安定核を

分け隔てる事なく全核種の励起状態を計算し、不安定核まで含めた原子核の諸性質を議論する為の系統的

計算を開始した。先行する計算では対象核が球形に限られるものが殆どであり、系統的計算に適用可能な 

変形自由度を考慮に入れた計算コードを作成、質量数80前後までの原子核の電気双極子励起(E1)モードに



ついて計算を実施した。巨大共鳴のエネルギーの質量依存性、基底状態の変形度が巨大共鳴に及ぼす影響

などについて議論した。また、数種の重い核についても計算を実施し、実験と比較する事で、我々の計算の

有用性を示した。これ迄に幾つかの不安定核で観測された、低エネルギー領域での E1 遷移強度が、安定線

から離れた不安定核一般で現わる事を示した。また、特定の一粒子軌道がその出現に重要な役割を果してい

る事も指摘した。 

 

（４）BCS 形式による時間依存密度汎関数理論の拡張 

（江幡、中務、稲倉、橋本、矢花） 

原子核を超重領域まで系統的に計算するためには、対相関を取り入れることが重要である。最も良く知られた

方法としては、超伝導の理論として開発された BCS(Bardeen-Cooper-Schriefer)の理論があり、原子核の核

子超流動性を扱う理論として、古くから用いられてきた。我々は、この BCS 状態を時間依存として、一粒子軌道

および(u,v)因子が従うべき方程式を導き、原子核の応答計算に応用した。これまでのところ、BKN 相互作用

によるアイソスカラー型の強度分布関数の計算に応用し、変形により単極子強度分布に著しい変化が現れる

ことを示した。これは、回転対称性が破れたことにより、巨大四重極共鳴の状態と結合し、エネルギーの低い

領域にピークが現れることによる。現在、より現実的な Skyrme汎関数へのプログラムの改訂を実行中である。 

 

（５）有限振幅法の開発 

（中務(理研)、稲倉、矢花） 

  原子核の励起状態の計算には RPA がよく使われる。しかしながら、エネルギー密度汎関数を密度の 2 階

微分する事で得られる残留相互作用は、その繁雑さから簡略化される事が殆どであった。核力の自己無撞着

性を満たしつつ、計算が容易な手法として、有限振幅法を開発した。波動関数の時間発展をエネルギー表示

の枠組みで線形化する事で RPA と同値な方程式を導出し、残留相互作用は容易に(数値的に)計算できる

手法である。この手法は平均場の計算コードに若干の修正を施すだけで良いので、コードの開発自体も容易

に行なえる利点もある。この新しい手法で計算を実施し、完全に自己無撞着な RPA の結果をよく再現する事

を示した。 

 

（６）原子核の三次元的回転運動の理論 

 （橋本、堀端（青森大）） 

有限量子系である原子核は様々な集団運動のモードを持っている。回転運動は、その中でも最も顕著な集団

運動の例である。原子核平均場は密度分布と緊密に関係している（nuclear self-consistency）ので、原子

核平均場の回転運動は内部核子によるコヒーレントな運動の現れである。原子核の回転運動の研究は主に軸

対称変形をした核の主軸まわりの定常回転を対象に行われてきた。クランキング模型に基づくこの考え方は、

原子核の回転スペクトルの構造とその背景にある力学について説明する上で、定性的にも定量的にも成功し

てきた。一方、理論的な立場からは、主軸のまわりの回転運動だけではなく、より一般的な回転運動の存在が

期待されている。原子核が軸対称から離れ、三軸非対称変形をすると、“主軸まわりの定常的な回転”という基

礎の上に一種のフォノンが生じたような運動モードが起こることがBohr とMottelsonの教科書でも指摘されて

いる。ウォブリング(wobbling)と呼ばれるこの揺動運動は回転軸が平均場の主軸から離れて才差運動のよう

に動き出すことを意味している。本研究では、ウォブリング運動のような三次元的な回転運動が原子核におい

て生じる力学的機構を微視的に理解することを目的としている。 

今年度は特にオスミウム 182Os の J=24 の場合に、ウォブリングをはじめとする励起モードの計算を生成座標

法（GCM）に基づいて進めた。J=24 の場合に特徴的なことは、角運動量の拘束を主軸から離れた値にして行う

傾斜角運動量ハートレーフォックボゴリュボフ（tilted axis HFB）の計算において、対称軸に垂直なｘ軸から対

称軸（ｚ軸）へと拘束角運動量を倒す角度（チルト角）に依存して HFB 解の内部構造が３種類に変化することで

ある。ひとつは、エネルギーの局所平衡点に相当する傾斜角回転（tilted axis rotation; TAR）と呼ばれる



モードを含む分枝である。この、TAR モードは、主軸回転運動を仮定した計算では出てこないモードであり、

P.M.Walker らの実験で K 量子数が 8 のバンドに相当すると考えられる。これらの K=8 のバンドはｘ軸まわりの

回転運動に対応するイラスト線に対して、新しいタイプのイラスト線になっている。他のひとつは、角運動量が

対称軸に近い向きのときに起きる歳差運動（precession）である。さらに、これらのモードをつなぐ過渡的な領

域が存在することがわかった。GCM 計算による歳差運動の励起エネルギーは、実験値に近い値が得られてい

る。これらのモードの内部構造を解析することが次の段階になる。 

 

（７）Gogny 力を用いた時間依存HFB コードの開発 

  （橋本、野出木） 

  不安定核の励起状態の研究は、主に Skyrme 力+ゼロレンジ対相関力に基づいた準粒子乱雑位相近似

（QRPA）によって行われている。この組み合わせの場合には、Skyrme 力は粒子・空孔相関のチャネルに、また、

ゼロレンジ対相関力は粒子・粒子相関のチャネルに働く。対相関は、適当なカットオフを導入して実用化され

ている。一方、Gogny 力を用いた QRPA の場合には粒子・空孔チャネルと粒子・粒子チャネルは共通の有効核

力を用いて計算される。われわれは、この自己完結性に着目し、Gogny力に基づいた時間依存HFB（TDHFB）の

方程式を解くためのコードを開発した。目的は、Skyrme 力+ゼロレンジ対相関の計算と比較しつつ軽い不安定

核から始めて不安定核の系統的な励起状態の情報を蓄積することである。微小振幅の TDHFB 方程式は QRPA

と同等であるので、これは、QRPA を解く方法のひとつでもある。応用は、酸素の同位体で四重極および双極型

振動の強度関数を調べ、スペクトルの位置と全強度を確かめた。また、変形核を含むマグネシウム同位体で

同様に計算し、変形の効果と対相関の効果が取り入れられていることを確認した。目下、クーロン力を取り入

れた計算過程全体の時間的な効率を上げること、及び、基底空間を大きく取れるように改良することが課題と

なっている。 

 

【２】強レーザー場と物質の相互作用に対する第一原理計算 

  原子核は核子からなる凝縮したフェルミ粒子多体系であるが、物質は同じくフェルミ粒子である電子の凝縮

した多体系である。このため、電子の量子状態を記述する多体理論は原子核を記述する多体理論と共通する

場合が多い。我々は、原子核物理学で長い歴史を持つ時間依存平均場理論を物質科学分野で応用する研

究を進めている。特に強いレーザー場中で起こる電子のダイナミクスは、様々な非線形現象が現れ興味深

い。 

 

（１）誘電体の光絶縁破壊に対する第一原理シミュレーション 

（矢花、中務、岩田（計科セ）、乙部（関西原研）、山極（関西原研）、Ｂｅｒｔｓｃｈ（ワシントン大） 

  透明な絶縁体に可視領域の強いレーザー光を照射すると不可逆な損傷が生じ、レーザーを用いた加工に

利用される。この過程の最初のステップでは、レーザー光による電子励起とそれに伴う光絶縁破壊が起こると

考えられている。この光絶縁破壊に対し、時間依存密度汎関数理論を用いた第一原理シミュレーションを行っ

た。 

  周期系に一様な外場が働く場合の電子ダイナ

ミクスを記述する枠組みは、以前実時間計算から

誘電関数を求める際に構築した。その基礎方程

式は、外場と分極場を表す空間的に一様なベクト

ルポテンシャルを含む時間依存 Kohn-Sham 方程

式である。外場のポテンシャルとして一様なパル

スレーザーを表すものを用い、ブロッホ関数の時

間変化を計算することにより、レーザー場に起因

するダイナミクスを記述することができる。 
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 右図は、ダイアモンドに強レーザー場を照射した場合の計算結果を示す。横軸にレーザー場の最大強度、

縦軸にレーザー場から電子へのエネルギー移行をプロットしている。レーザーの振動数は 3.1eV、パルス長

は16fsにとっている。レーザーの強度が7x1014W/cm2に達した段階で、電子へのエネルギー移行が急に増加

している。この強度において、外場の振動数と励起によって伝導帯に生じたキャリアの作るプラズマ振動数が

一致し、共鳴的にエネルギー移行が進んだものと考えられる。この強度が光絶縁破壊に相当するものと考えら

れる。 

 

（２）強レーザー場中で起こる分子のクーロン爆発 

（川下、矢花、中務） 

強いレーザー場中にある分子は、多重イオン化の後にクーロン爆発を起こす。この過程に対し、時間依存密

度汎関数理論によるシミュレーションを行った。イオン化の記述のため必要な広範な空間領域で計算を行うた

め、超並列計算機ＰＡＣS-CS を利用した。空間領域を３次元的に分割し、各々の領域の計算を異なるＣＰＵが

担うことにより、効率の良い並列計算の実施が可能となっている。 

 Ｎ２分子を対象に計算を行った。まず、交換相関ポテンシャルの選択に関する検討を行った。中性原子や分

子のイオン化に対しては、最適化有効ポテンシャルなどの自己相互作用補正を行ったポテンシャルを用いる

ことの重要性が知られている。しかし一方で、最適化有効ポテンシャルでは全エネルギー計算が困難な場合

があり、イオンに働く力を求める際に問題が生じる。局所密度近似は最も単純だが、中性からのイオン化率を

過大評価することが知られている。これに対して、我々が検討を行ったところ、クーロン爆発が問題となる４価

程度のイオン化では、局所密度近似と最適化有効ポテンシャルは、同一のレーザー強度でほぼ等しいイオン

化価数となることが確認された。 

  分子のクーロン爆発実験で測定される量に、爆発後のイオンの運動エネルギー分布と運動量分布がある。

運動エネルギーは中性分子の平衡位置におけるクーロンエネルギーよりも小さいことが知られており、イオン

化が進む過程でイオン間距離が増大することに起因すると考えられている。また、イオンの運動量がレーザー

の偏極方向に偏ることが見いだされており、これは分子がレーザー場中でレーザー偏極方向にトルクを受け

て回転することに起因すると指摘されていた。我々は、第一原理的なシミュレーションからこれらの解釈の妥

当性について検討した。その結果、運動エネルギーの抑制に関しては、実験で見出されている 4 割程度の抑

制が計算でも見られた。ただし、実験では非常に短いパルスを用いた場合には抑制がほとんど見られないこ

とが報告されているが、計算ではパルスの長さが短い場合にも抑制が見いだされた。レーザー偏極方向への

運動量の整列についても、計算によりそのような効果があることが確認できた。 
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近畿大学、2008年3月23-26日 
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