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１．研究目的 

	 我々は、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

相互作用に関して、時間依存密度汎関数理論(Time-Dependent Density-Functional 
Theory=TDDFT)に基づく第一原理計算を用いた研究を推進している。この研究で
は、Kohn-Sham軌道の時間発展を実時間・実空間法を用いて計算し、線形応答から
非線形電子励起、そしてポンプ・プローブ分光など、先端の光科学研究に関わる光電

子ダイナミクスを記述するシミュレーション法の開発と応用を進める。さらに巨視的

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に対する時間領域差分法

(FDTD法)とミクロなスケールの電子ダイナミクス計算を結合したマルチスケール・
シミュレーション法を新たに確立し、パルス光と固体の相互作用に関する研究を発展

させることを目的としている。 
 

２．研究成果の内容 
	 本年度、２次元的な構造を持つ炭素物質であるグラファイトとパルス光の相互作用

に関する研究を行った。まずはパルス光とグラファイトの相互作用を定量的に記述す

るために必要とされる空間格子や波数空間格子に関して収束性を確認した。グラファ

イトではその２次元的な構造を反映して、可視光以下の光吸収を精度良く記述するた

めに、波数空間において特定の領域を細かくサンプルすることが必要となることが分

かり、そのような非一様格子が利用可能となるよう計算コードの拡張を行った。その

後、パルス光とグラファイトの非線形光吸収の特徴を明らかにするため、様々な強

度、パルス長のパルス光から物質中の電子へのエネルギー移行を計算し、その系統的

な振る舞いについて現在検討中である。 
 
３．学際共同利用として実施した意義 

	 本課題では、独自に計算コードを開発する計算物質科学研究者と計算機科学研究者

の密接な協力により進めている。Knights Cornerプロセッサを持つ COMAを利用し
て計算を行なっており、メニーコアマシンに最適化したコード開発を行い、その特徴
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を活かした高効率な計算が可能となっている。この経験は、Oakforest-PACSを始め
とする今後のメニーコアマシンを有効に活用する上で、大変重要なものとなってい

る。 
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