
筑波大学 計算科学研究センター 平成 23 年度 年次報告書 

─ 59 ─ 

 

III. 量子物性研究部門 

III-1  量子状態制御グループ 

１．メンバ 

准教授  仝 暁民  

准教授    小泉 裕康 

助教      前島 展也 

 

教授     日野 健一（学内共同研究員、物質工学域） 

 

２．概要 

レーザー照射による原子・分子状態の制御、固体における光誘起相転移、超伝導状態の制

御から量子ビット操作につながる量子状態の制御等に関する研究を行っている。原子・分

子系では、そのダイナミクス、およびそれらの電磁場との相互作用の理解と制御を、時間

依存のシュレディンガー方程式を時間発展の直接解法で解く方法でシミュレーションを行

っている。これは、強レーザー場における原子・分子の非線形過程や反陽子と原子の衝突

などにおけるエキゾティック原子の生成、さらに振動磁場などの外場による物理的な過程

の制御方法の探索につながる。また、パルスレーザー照射下における半導体(超格子)中の

励起子、コヒーレントフォノン状態の解析、光誘起相転移を起こす系における CWレーザー

誘起状態の解析も行なっている。さらに、巨視的な量子状態を室温で達成すべく、銅酸化

物超伝導の機構解明も行っている。この研究は、スピン渦超伝導理論の構築に発展し、ス

ピン渦誘起ループ電流を 量子ビットとした、量子コンピュータの開発に関する研究と広が

っている。 

 

３．研究成果 

[1] 水素原子による反陽子捕獲のヤコビ座標系を用いた精密計算 （仝 暁民） 

反水素原子生成の成功に続いて反水素原子捕獲の実験が報告され、反陽子関係の研究がま

すます活発になってきている。その中で水素原子による反陽子捕獲はもっとも基本的なク

ーロン三体系の問題でありながら、十分満足のできる精密計算がまだなされていない。陽

子を頂点にとったＶ座標系で量子力学的な計算が我々によってなされたが、ヤコビ座標系

でないため大きなエラーがありうることが指摘された。 

本研究、ヤコビ座標系を用いた精密な時間発展の計算方法を開発し、水素原子による反陽

子捕獲詳細な断面積の再計算を行い、Ｖ座標系による誤差[Mass Polarization(MP)]は図１、

2 のように、十分小さいことを確認した。 



筑波大学 計算科学研究センター 平成 23 年度 年次報告書 

─ 60 ─ 

  

          

 

 

 

 

 

 

 

図１J＝２５ヤコビ座標系よる収束性を確認 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

        

図 2. 全ての部分波に対してＶ座標系による誤差 

 

結論として、Ｖ座標は反陽子捕獲の過程に対して十分正確であり、ヤコビ座標と比べて計

算量が百分の一ほどで済む大変有効な表示であることが確認された。研究結果は Physical 

Review Aに発表された。 

 

[2] 強中赤外線レーザーにおける電離過程の解明（仝 暁民） 

中赤外線における原子電離の実験で、強い低エネルギー電子が Natureの論文で報告された。 

 

 

 

 

 

 

 

 



筑波大学 計算科学研究センター 平成 23 年度 年次報告書 

─ 61 ─ 

 

 

 

 

 

 

 

 

                

図３．電離電子のエネルギー分布 

 

"Ionization Surprise"と呼ばれた現象であり、従来の実験では観測されなかった、また従

来の良く使われた理論で解釈できなかった。その背景で、我々が開発した独自の計算手法

で、図３のように、電離過程と電離された電子のレーザー中での発展に分けて、分析した。

その結果、再散乱電子と直接電離した電子の干渉が強い低エネルギー電子の生成の原因で

あるということを解明した。この研究結果は Physical Review Letters に発表された。                    

 

 

 

 

 

 

 

 

 

          図４． 量子と古典の計算を比べる 

 

さらに詳しい情報を得るため、我々の量子計算と古典力学の計算を比べた。強い低エネル

ギー電子に対応する古典運動経路も、図４のように、特定の部分波を持つ電子が特定の運

動エネルギーの場所に局在するということを確認して、それ以外の所には電離された電子

量はかなり少ない。この現象のレーザー波長や強度との依存性もいろいろ調べた。この研

究はウィーンの工科大学の理論グループと共同で行った。 

結果は Physical Review A の Rapid Communicationsに登載された。  

                           

[3] 短パルスー強レーザーにおける電離電子運動量分布からのレーザー情報の解析（仝 

暁民） 
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短パルスー強レーザーの情報、例えば強度、パルスー幅、相対的な位相[Carry Envelop Phase 

CEP)]などを、実験的に直接得るのは極めて難しい。従来の測定方法は観測された右側と左

側の出る高エネルギーと低エネルギー電子量と理論計算値を比べて、CEPを推定するもので

ある。この方法は測定精度が良くないと指摘があった。最近観測技術の進歩に伴う、より

精度が高い電子エネルギー分布の測定が可能になってきている。我々の独自の計算手法で

高精度の 

電子エネルギー分布（図５）を提供でき、実験と比べると、より高精度なレーザー情報を

得ることが可能になる。この研究結果は Physical Review A に登載された。 

 

 

 

 

 

 

 

    

図 5． 電離された電子の運動量分布 

 

 

[4] 赤外線による物質の透過率をアト秒範囲内で制御する方法の探索（仝 暁民） 

物質の透過率は光の物質の透過能力を表す重要な指標であり、物質の種類や物理状態によ

って決まるものである。いろいろな手法で透過率の制御が可能だが、短い時間内で、ある

いは、フェト秒やアト秒で制御するのは難しい。我々の理論計算で、アト秒パルスレーザ

ーと赤外線レーザーの到着時間の微小な差（フェト秒やアト秒）により、物質の透過率を

制御することが可能になる。この制御方法はアメリカの共同研究者に提案して、実験によ

り、図６のように実現された。この研究結果は Physical Review Lettersに発表された。 

 

 

 

 

 

 

 

 

図 6． アト秒範囲内で光透過率の制御。（左）理論値、（右）観測結果。 
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[5] 光着衣励起子における動的Fano共鳴  (前島、日野） 

物質中の電子状態に対する、強力な外場による非線形効果は量子ダイナミクスや状態のコ

ヒーレント制御という観点から注目を集めてきた。例えば時間周期外場のもたらす非線形

効果として動的局在(DL)が知られている。このDLがおこるような強い時間周期外場中の電

子状態を記述する手法として、フロケ状態がある。我々は、このフロケ状態で記述される

電子と正孔が束縛した光着衣励起子の形成により、半導体超格子の光学応答スペクトルが

どのように影響を受けるかを調べた。得られた結果のうちで最も特筆すべき点は、DLが出

現するレーザー強度領域を中心にしてファノ共鳴的な非対称ピークが光学応答スペクトル

に現れることである。このファノ共鳴は強いレーザー外場によって生み出されるAC－ツェ

ナー結合(ZC)によって、励起子状態と連続準位の間に相互作用が発生するためにおこる。

またこの相互作用はレーザー外場によって制御可能なため、ファノ共鳴特有の物理パラメ

ータもレーザーによって変化させられることが分かった。その意味で、このファノ共鳴は

動的ファノ共鳴と呼ばれるものである。特にDLが起こるレーザー強度では、スペクトル形

状の対称性が回復するとともに、スペクトル幅が最小になることが分かった。 

 

また、上述の問題を数値的に解く高精度な方法としてＲ行列伝搬法を採用したが、この方

法は計算量が極めて大きいため、並列化による計算の高速化がしばしば議論になっていた

。よって我々は、Ｒ行列伝搬法を解くために有効な並列化法を提案した。鍵となるのは、

セクター並列化である。Ｒ行列伝搬法においては動径方向の空間を多数のセクターに分割

し、各セクター内で固有方程式を解くというプロセスが必要になる。我々の手法では、こ

のセクターを各CPUコアごとに割り当てるという並列化法を採用した。一般の散乱問題に対

するＲ行列伝搬法では、部分波毎の並列化に主眼が置かれているが、我々は光学応答のみ

に注目しているためs波しか解く必要がないという点でアルゴリズムが極めてシンプルに

なっている。我々は、並列化による高速化の効果についても検証を行い、CPUコア数に対し

て良い線形性をしめすこと、一方でコア間通信量の増大により並列化効率に頭打ちの傾向

が出ることを確認した。 
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図７. 光着衣励起子の吸収スペクトル。黒点線:自然スペクトル、赤実線:1meVの均一広が

りをたたみ込んだスペクトル, 青破線: 状態密 

 

[6] 擬1次元MX錯体における光誘起ダイナミクスの解析(前島、日野） 

 

図８. 光照射量(σ)を変えた場合の擬1次元MX錯体の構造因子。σの増大と共にCDW相に対

応する(π,0)成分が減少している。 

 

遷移金属(M=Ni,Pd,Pt) とハロゲン(X=Cl,Br,I) が交互に結合した一次元ハロゲン架橋遷

移金属錯体(MX 錯体) は安定状態としてMott 絶縁体およびCDW状態が観測される物質群の

一つであり、Ni 錯体ではMott 状態、Pd およびPt 錯体ではCDW状態がそれぞれ安定となる
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。加えて、MX 錯体では光照射により状態間の相転移が生じることが明らかにされており、

CDWを基底状態にもつPd 錯体[Pd(chxn)2Br]Br2 においてはMott 絶縁体への光誘起相転移

が報告されている。加えて、[Pd(chxn)2Br]Br2 は強い鎖間相互作用を持っていることが知

られている。そこで本研究では、[Pd(chxn)2Br]Br2 での鎖間相互作用を含めた光誘起ダイ

ナミクスの理論的解析を行った。その結果、まず、電荷分布などの物理量の解析から、光

照射をきっかけとして鎖間相互作用を介した協力現象、すなわち光誘起相転移が起こって

いることを理論的な裏付けを得た。そして光誘起相転移を起こす光照射率の閾値について

、鎖間相互作用が小さい場合では、大きい場合に比べて最大で約三倍の光が必要になるこ

とがわかった。また、鎖間相互作用が無い系では協力現象が生じないことを確かめた。以

上のことから、MX 錯体を考える上で、鎖間相互作用の持つ重要性を示すことができた。 

 

[7]有機モット絶縁体R-TCNQ(R=K,Rb)におけるギャップ内状態の解析(前島、日野） 

R-TCNQ(R=K,Rb)は擬一次元構造を持つ有機電荷移動錯体であり、強い電子相関のためにモ

ット絶縁体となっている。またある有限の温度以下においてはスピンパイエルス不安定性

による二量化相が実現している。この二量化相に光を照射して二量化を壊す実験的試みが

以前より行われてきたが、特に最近の実験において、光照射直後に電荷移動ギャップ(～

1eV}よりも低エネルギー側にギャップ内状態が出現することが見出され、その起源につい

ては未解決なままであった。 

 

 

 

 

 

 

 

 

図９. Rb-TCNQの光励起直後の光学応答スペクトル。黒実線が実験結果、赤破線がポーラロ

ン状態を想定した場合の計算結果。 

 

そこで我々は、R-TCNQのギャップ内状態の解析を学外実験グループと共同で行った。動的

密度行列繰り込み群による計算と実験との比較の結果、電荷移動ギャップ以下の低エネル

ギー領域に図９のようなギャップ状態が出現することを確認し、実験と定量的にも一致す
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ることを確かめた。更にこれらの状態の起源がポーラロン状態およびスピン励起状態であ

ることを明らかにした。 

 

[8]スピン渦超伝導理論の構築 (小泉） 

銅酸化物超伝導の超伝導機構を説明する為に、スピン渦誘起ループ電流を電流の最小単位

とする超伝導理論を構築した。この際、これまでの AC ジョセフソン効果の導出過程に不備

があることを見いだした。我々が見出した不備は原理的なものであり、今後の超伝導現象

の解析に対して慎重に対処していく必要があることを意味している。 

 

[9] スピン渦誘起ループ電流を量子ビットとした、量子コンピュータの理論的研究 (小泉） 

スピン渦が誘起するループ電流の右回り、左回りを量子ビットとする量子コン ピューター

を提案し、 その実現のための理論的研究を行っている。 

(特許申請）量子コンピュータ , 発明者（筑波大学、小泉裕康）国際出願番号 : 

PCT/JP2011/063881  

(特許申請）量子コンピュータ、発明者（筑波大学、小泉裕康）特願 2010-142978 
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Conference on Multiphoton Processes & The 3rd International Conference on Attosecond 

Physics (Hokkaido University, Sapporo, Japan, July 3-8, 2011) 

6. ̀ `Laser enabled Auger decay in argon atoms and dimers", P. Ranitovic, X. M. Tong, 

C. W. Hogle, N. Toshima, M. M. Murnane, and H.C. Kapten, 42nd Annual Meeting of the 

APS Division of Atomic, Molecular and Optical Physics 

(Atlanta, Georgia, USA, June 13—17, 2011) 

7. ``Laser-Induced Fano Resonance in Semiconductor Superlattice", N. Maeshima and  

K. Hino,  The 1st Annual World Congress of Nano-S&T (Oct. 23-26, 2011,  Dalian,China) 

8. ``Floquet Analysis of Dynamic Fractional Stark Ladders in Laser-Driven Biased 

Semiconductor Superlattices", Tomohiro Karasawa, K. Hino, and N. Maeshima,The 1st 

Annual World Congress of Nano-S&T (Oct. 23-26, 2011, Dalian,China) 

9. ̀ `Laser-induced Fano Resonance in Semiconductor Quamtum Well", Y. Nemoto, K. Hino, 
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and N. Maeshima, The 1st Annual World Congress of Nano-S&T (Oct. 23-26, 2011,  

Dalian,China) 

 

(B) 国内会議 

1. ̀ `水素原子による反陽子捕獲のヤコビ座標系を用いた精密計算", 仝 暁民、 戸嶋 信

幸 第６７回日本物理学会、(2012年 3月 24日, 関西学院大学) 

2. ``テラヘルツ光駆動半導体超格子における光着衣励起子の光学応答スペクトル", 前島

展也、日野健一, 日本物理学会 2011年秋季大会  (2011年 9月 21日-24日、富山大学) 

3. ``擬一次元ハロゲン架橋金属錯体の光誘起ダイナミクスにおける鎖間相互作用の効果", 

齋藤陽平，前島展也，日野健一, 日本物理学会 2011 年秋季大会  (2011年 9 月 21日-24

日、富山大学) 

4. ``半導体におけるコヒーレントフォノンの多チャンネル散乱理論による解析", 柄澤朋

宏，日野健一，前島展也, 日本物理学会 2011 年秋季大会  (2011 年 9 月 21 日-24 日、

富山大学)  

5. ``テラヘルツ波駆動ワニエ-シュタルク階段における光着衣電子の共鳴構造の解析", 根

本裕也，柄澤朋宏，日野健一，前島展也, 日本物理学会 2011年秋季大会  (2011年 9月 

21 日-24 日、富山大学) 

6. ``半導体におけるコヒーレントフォノンの生成メカニズムの理論的解析", 柄澤朋宏，

日野健一，前島展也, 日本物理学会, 第 67 回年次大会, (2012 年 3 月 24 日-27 日、関西

学院大学) 

7. ``擬一次元ハロゲン架橋金属錯体の光誘起ダイナミクスにおける鎖間相互作用の効果

II", 齋藤陽平，前島展也，日野健一, 日本物理学会, 第 67回年次大会, (2012 年 3月 24

日-27日、関西学院大学) 

8. ̀ `スピン渦誘起ループ電流と仮想電場による巨大ネルンスト効果の説明’’, 小泉裕康、
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日本物理学会第 66回年次大会（2012年 3月 24日-27日 関西学院大学） 

9. ``銅酸化物高温超伝導体の x=1/8 における巨視的電流の抑制’’, 秀方遼、小泉裕康、

日本物理学会第 66回年次大会（2012年 3月 24日-27日関西学院大学） 

10. `スピン渦を含む２次元ハバード模型における電気伝導’’, 秀方遼、小泉裕康、日本

物理学会 2011年秋季大会 (2011年 9月 21日-24日、富山大学) 

11. ̀ `スピン渦超伝導理論 I’’、小泉裕康、 日本物理学会 2011年秋季大会 (2011年 9月 21

日-24日、富山大学) 

 

III-2 計算物性グループ 

１．メンバー 

教授     白石 賢二 

准教授   岡田 晋 

助教     岩田 潤一 

助教     神谷 克政 

研究員   小鍋 哲 

研究員   高木 祥光 

研究員    Cristoph M. Puetter 

 

２．概要 

計算物性グループは本年度は大きくわけて２つの大きなテーマを中心に研究を推進した。第１

のテーマは新しい計算手法の開発、第２のテーマはナノ物質・ナノ材料の機能・物性解明、及び、

新奇ナノ物質のデザインを目指したナノサイエンスの研究である。 

３．研究成果 

【１】 グラフェンの層間相互作用による電子状態変調 

 グラファイトの電子状態は構成単位であるグラフェン間の相互作用により、わずかに変調され

ていることが知られている。すなわち、グラフェンの線形バンドがグラファイトにおいて通常の

方物線的なバンド分散を有するようになる。ここでは SiO2 上のグラフェンにおいては、局所的

にバンド構造が変調され、結果として半金属のような振る舞いをすることを明らかにした。当該

研究成果は国際電子デバイス会議で発表を行い世界的に注目を集め、３件の新聞に取り上げられ

た。 

 

【２】 次世代パワーデバイス材料 SiC の研究 

 SiC は次世代パワーデバイスとして期待されている。本研究では１０年以上も謎として認識さ

れていた SIC の MOSFET を Wet 酸化によって作製するときに生じる原因不明のしきい値シフト
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の物理的起源を明快に明らかにした。SiC を熱酸化する際には酸化過程で C 原子が放出されると

考えられる。こうして放出された C 原子は SiO2 中に取り込まれると、水素原子のアシストで炭

酸イオンとして負に帯電することを明らかにした。水素原子は Wet 酸化において不可避に混入

するものであり、Wet 酸化によるしきい値シフトは不可避であることを示している。 

 

【４】 次世代メモリ抵抗変化型メモリの機能発現機構の電子レベルでの解明 

 次世代メモリとして期待される抵抗変化型メモリは酸素空孔の凝集・離散による伝導フィラメントの形成

と破壊が機能発現機構と考えられている。しかしその電子レベルの理解は全く未踏の状態であった。本

研究では伝導フィラメントの形成・破壊はキャリア注入をきっかけとする構造相転移であることを明らかに

し、世界に先駆けて抵抗変化型メモリの電子レベルでの発現機構の提案を行うことに成功した。 

 

【５】 星間空間によるアミノ酸の形成・破壊過程の研究 

星間空間におけるアミノ酸の形成・破壊は太陽系における生命誕生につながる非常に重要な物

性である。本研究では当該センターの宇宙グループ・原子核グループ・生命グループと共同して

初期太陽系における L 型アミノ酸過剰発生の原因を第一原理量子論によって明らかにした。その

結果、初期太陽系における真空紫外領域の円偏光照射が L型アミノ酸過剰を引き起こすいう説を

提案するに至った。 

 

【６】 大規模第一原理計算によるシリコンナノワイヤの電子構造解析 

長年計算機工学グループと開発してきた RSDFT を「京」コンピュータ用にチューニングして、次世代

デバイスとして注目されているシリコンナノワイヤ FETの電子状態解析を行なった。計算規模は数万原

子となった。本研究は 2011年のゴードンベル最高性能賞に輝いた。 
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superlattices for deep-ultraviolet light-emitting diodes with high emission efficiency", 
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<学術講演> 

1. 長川健太，加藤重徳，海老原康裕，神谷克政，白石賢二、「4H-SiC 表面の初期酸化過程の第

一原理計算による検討」、2011 年秋季 第 72 回応用物理学会学術講演会 2011 年 8 月 29〜9
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