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１．研究目的 

光科学のフロンティアの一つである、高強度超短パルスレーザーと物質の相互作用に

関し、時間依存密度汎関数理論に基づく第一原理計算による研究の推進を目的とする。

空間的に一様な電場が印加された結晶のブロッホ軌道関数の時間発展を記述する時間

依存コーン・シャム方程式を実時間・実空間法により計算し、ポンプ・プローブ分光

をはじめとする先端の光科学実験を模擬することができる、光電子ダイナミクスに対

する新しいシミュレーション法の開発を進めてきた。さらに巨視的な空間スケールで

の光伝播を記述するマクスウェル方程式と、原子スケールでの電子ダイナミクスを結

合したマルチスケール・シミュレーション法を確立し、現在、多数の国内外の実験グ

ループとの共同研究を推進している。これらの研究で必要なプロダクトラン遂行、及

び高効率な計算コードの開発のため、本学際共同利用プログラムを利用する。 
 

２．研究成果の内容 
固体における電子ダイナミクスを定量的に記述する上で、バンドギャップを正確に再

現する汎関数を用いることは極めて重要である。そのような汎関数として、ハイブリ

ッド汎関数とメタ GGAと呼ばれるタイプの汎関数を用いた計算を試み、その成果を発
表した(①)。また、COMAの Xeon-Phiプロセッサを有効に用いることができるよう、
コード開発を行った。計算時間の主要な部分となるハミルトニアンを軌道関数に作用

する際に現れるステンシル計算を、シンメトリックモードで遂行することにより、２

倍近い加速を得ることが可能となった。 
 

３．学際共同利用として実施した意義 
HA-PACS及び COMAという、特色のあるスパコンを同時に利用することが極めて有
効であった。ハイブリッド汎関数を用いた計算では、非局所ポテンシャルを含む計算

を HA-PACSの GPUを用いて加速することにより実行可能となった。また、ハミルト
ニアン演算において、COMAの Xeon-Phiを活用し、高速度な計算が可能となった。 
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４．今後の展望 

プロダクトランについては、非線形分極の起源を時空間で詳細に分析し、非線形光学

分野での材料探索に有効となる手法の開発を行ないたい。また、炭素材料や２次元物

質など、最近の光科学で強い関心を集めている物質群への応用を進めたいと考えてい

る。コード開発に関しては、2016 年度以降に運用が予定されている JCAHPC に設置
されるスパコンを有効に活用する準備を進めたい。 
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使用計算機 使用計算機に○ 配分リソース※ 

HA-PACS  ○ 400 
HA-PACS/TCA   

COMA ○ 1680 
※配分リソースについては 32node換算時間をご記入ください。 

 


