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本部Öは�物質・�a科学や物性物理学�B\分\2科学などのいく	かの分野に渡る計

算科学に基づく研究を行っている。本年度より大È実教�が�&し�表面や界面における電

気>学5応に対する第一B理計算に基づく研究がスタートした。今後�¦電tや�a電t�

­V・�Î現¿など�実�会と[く結び	いた研究を展開して行きたいと§えている。r部

Öは�2と物質の¤�作用に関�した研究に特¬を有している。 時間 ]密度s関数理Åに

基づく(*中の電\
イナミクスや2応�の計算�時間 ]シュレディン�ー方�pに基づ

くB\や分\と2の¤�作用�[¤関電\系の2応�など�Y様な物質を対¿とした2物性

科学分野の計算科学研究を行っている。また[¤関電\系ではÃÏ>物高�超0導の機�解

d�およびÃÏ>物超0導*をÔ\ビットとしたÔ\コンピューターの実現を目指した理Å

的解dを行っている。 

これらの研究に:えて�独自の計算コー�開発も行っている。時間 ]密度s関 数理Å

（3##%3）に基づき2と物質の¤�作用をÃÈするs用の第一B理2科学�
トウェ�とし

て 2 +,.- を開発し�ウェ�サイト EQQM���P>IJLK�QAACQ
GM において$開している。また電気

>学5応に有効なシミュレーション法として�有効¿§V質�$2,�法に基づく第一B理計算

コー�の開発を進めており�s用�
トウェ�で�る 0R>KQRJ $PMOBPPLにコー�を提供する

とともに�その普及のためYくの'�研究者が1:するコン�ーシ�ムをÐOしている。 
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����  研研究究成成�� 

[[11]]  @@とと物物ÊÊのの��11::用用��¾¾ËË����¦¦**原原理理計計算算,,6611ウウ��アア !����� のの××§§ÞÞ��µµ��

88¸̧��oo££ÞÞ©©ßß��¥¥AA��oo££ÞÞ;;ßß��ÛÛ££ßß 

第一B理計算法の一	で�る 3##%3 に基づき�パルス2と物質の¤�作用をÃÈするs

用の�
トウェ� 2 +,.- �2@>I>?IB  ? FKFQFL +FDEQ�,>QQBO PFJRI>QLO CLO .MQF@P >KA ->KLP@FBK@B�

の開発を進めている。2 +,.-は ����年 �月に S
�を$開し�����年 �月に�S
�を$開し

た。このバー�ョンで�コー�3部は整理され�Hなくともこの先数年間はA定して 2 +,.-

を�Z発展さ�る基£が整えられている。本年度は�2 +,.- の開発を主要な課題とする

"1$23研究の中心部分が終了する ����年 �月vに�S
�
�を$開した。このバー�ョンでは�

スピン»Ì¤�作用の利用が7能となるとともに�.MBK ""を用いた&/4>が実»された。 

また 2 +,.-は「EJ」への対応も進めてきたが�その·用uÖにおいて全系の ���を用

いることにより������� B\を超える物質とパルス2の¤�作用の 計算が7能で�ること

を実¶した。そのÅ文 �8
 'FOLH>T> BQ
>I� (KQ
 )
 'FDE /BOCLOJ>K@B "LJMRQFKD  MMIF@>QFLKP ��� ��� 

������� の出�に合わ�て�����年 �月 ��に筑波大学��f大学�科学技術~·機�が共同

でプレスリリースを行った。 

2 +,.- の利用�進に向けた6り組みとして�2 +,.-により7能となる計算+や利用

方法に関するビデオをY数作成し�8LR3R?BにXÌしている。2 +,.- を普及する活動とし

て�����年 �月と ����年 �月に大Ò大学が主催するコンピュテーショナル・マテリ�ルズ・

デザイン�ークショップにおいて�また ����年Ú月には高度情報科学技術研究機�のサ�ー

トのもと 都大学のスーパーコンピュータを用いて��ンズオン�ュートリ�ルを実施した。 

これまで 2 +,.-の開発は�筑波大学の "1$23プロ�ェクト�ンバーが中心となり行っ

てきたが�そのプロ�ェクトの中心部分が本年度vで終了することに�い�今後は国3の様�

な機関にy\する� ��Jの研究者からなる開発者ミーティングを定期的に開催し�開発その

$の活動を行う予定で�る。 

 

[[22]]  量量子子��99��__にに基基����ププ((��''33$$ススのの¾¾ËËÞÞ¥¥AA����µµßß 

金\ナ
±\の2応�では表面プラズ�ンがÒ要な役割を果たす。この応�はE&電�気

学によりÃÈすることが7能で�るが�最ÈはE&ÅではÃÈできないÔ\効果として�ナ


±\の表面における電\染み出しの効果や�¿数のナ
±\が]Èした時に生じるトンネ

ル電流の効果などが大きな関心を集めている。そのようなÔ\効果をÃÈするのに�3##%3

を用いたÃÈが有効で�るが�3##%3の計算は物質に含まれる電\数に対応する»Ìを用V

するR要が�ることから�計算Ôが物質のサイズのÞ�に�+し�サイズの大きいナ
±\

に対して計算を行うことが困難で�った。このような事情のため�3##%3に対する4E&È

�とみな�るÔ\流*模型�0'3�が発展してきた。しかし 0'3では�流*方�pを電\密度
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がÛNに小さい領域で�確に解くことが難

しく�これまでは§形応�に対する計算が

�とんどで�った。 

本研究はそのような困難を(hする方策

として�0'3の基礎方�pとÚ»Ìの時間

 ]シュレディン�ー方�pの等�性に�

目し�新たな数#解法を提oした。この方法

を用いることで�Û§形応�を�ら問題な

く調べることが7能になった �3
 3>HBR@EF 

BQ
>I� .MQF@P $UM
 ��� ����� ������ �。図 �に�

直Oが �
�KJ のナ
±\に対する 0'3 と

3##%3 のÛ§形2応�の計算結果の�Æ

を示している。�>�では単一のパルスに対す

る計算の結果を��軸にパルスに含まれる

~動数成分をとり�Æした結果を示してお

り��?�ではY数のパルスに対する計算の結

果を�系に:えたパルスの平,~動数に対

するß次のÛ§形応�の�Æとして示している。い�れの場合も�0'3において電\染み出

しをÎ切にÃÈすると�Û§形応�が 3##%3に�$一ªすることを示している。 

 

[[��]]  ÏÏ  ÔÔee������@@''&&����22ののØØ°°vv@@tt§§ÞÞ�'8.3/� --部部ÞÞÙÙ¼¼@@科科学学研研究究xxßß��

��µµ��oo££ÞÞ;;ßß��oo££ÞÞ©©ßßßß 

2 +,.-において�»Ì関数を

スピンがÛ共§的�KLK@LIIFKB>O�と

なる配位をÃÈできるよう拡c

し�スピン»Ì力を導入した。これ

を用いた最8の応用として�バレ

ー自�度に関心がZたれるÀ�金

\
イカルコ	ナイ��3,"#�の

&型的な物質で�る ���2単B\層

のÛ§形2応�を調べた � 
 

'>PEJF BQ
>I� /EVP
 1BS
 !���� 

������ �������。スピン»Ì力を含

めた計算は�計算Ôがqめて大き

図 �� 0'3 と 3##%3 を用いたナ
±\のÛ

§形2応�の�Æ。 

図 �	� ���2単B\層に高[度な直§$2の単一サイ

クルパルスを:えたときの��・��バレー,ÀのÛ

対称性を��軸に��リ��ンベロープ位¤�����
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くなる。����年度から本{的に稼働したスーパーコンピュータ「EJ」を用いることで�研

究をÚ調に進展さ�ることが7能になった。�

3,"#は円$2パルスを用いて�*� *lバレーのど�らかをÏ択的に,Àできることが知ら

れている。本研究では高[度なシングルサイクルの直]$2パルスを用いて�Û§形,À過

�によりバレーをÏ択的に,Àできることを示した。図 � は��軸をシングルサイクルパル

スの��リ��ンベロープ位¤�"$/�にとり�いく	かの2[度に対してバレーÛ対称性を

示したもので�る。バレーÛ対称性は "$/にm感に ]し�また2の[度によって¢GがA

>している。
 �間における,Àした��リ�の分布を調べると�節をZ	�ÊがÀ出され

た。この節の]在は�J>PPFSB #FO>@模型を用い�+>KA>R�9BKBOÈ�でÀ�を·�する際に現れ

る 2QR@HBI?BODBzとして理解できることを示した。�

�

[[��]]  UU99��

のの高高次次高高ÂÂ波波§§生生とと77��±±和和JJ��ÞÞ�� �7++3'4� �� �.+/,+98ÞÞ��ーースス11((??アア

国国¤¤大大ßß��oo££ÞÞ;;ßß��oo££ÞÞ©©ßß����µµßß 

固体からの高次高調波

発生、特に原子配置の熱

的揺らぎに伴う位相緩和効

果に関し、オーストラリア国

立大学の理論グループと

共同研究を行い、論文を

投稿中である�#
 %OBBJ>K 

BQ
>I� >O7FS�����
������ 。

図 3 に、結晶のイオン配置

に熱的な揺らぎが加わった

場合の計算例を示す。この

計算は、乱雑な揺らぎを考

慮するため、��� 原子から

なる単位セルを用いた電

子ダイナミクス計算を行っている。左上の図は、揺らぎのない場合のカレントを示すが、パルスの後半

（��� fs 以降）には非線形効果に起因する複雑な振動が現れている。一方、熱的な揺らぎを考慮した

左下に示すカレントでは、位相緩和が考慮されたことによりカレントに現れる乱雑な信号が軽減され

ていることがわかる。右側に示すスペクトルを見ると、揺らぎのない場合の方が（右上）高次まで明瞭

なシグナルが見られるが、一方で揺らぎを考慮した場合（右下）には、�� 次を超える高次の信号は消

失するが、�� 次程度までの低次の信号は、揺らぎのない場合よりもシャープになっている。このよう

図 ��� シリコン結eにパルス電場を:えた時のカレント（]）と

ス*クトル（F）。上は完全結e（�*）の場合。下は ���B\の単

位セルで ���*に¤rする�Zら!を:えたB\配置の場合。 
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に、"0の原子を�~単位セルを考え、熱的な揺らぎのある原子配置を考慮することにより、位相緩

和の効果を'\的に�5することが�Qになった。 

 

[[��]]  アア11��ÎÎ��PPMM分分@@のの¦¦**原原理理計計算算とと®®性性99��ののtt用用ÞÞ88¸̧ßß 

本研究では�高[度な2によって,Àされた�性*の2学応�がどのようにA調されるの

かを�時間 ]密度s関数理Å�3##%3�に基づく第一B理計算により解析した。図 ��>�に

3##%3 計算によりPられた(* "L のHDス*クトルを示す�¿§�。さらに�Ky電場効果

を�視した独立±\È��(/�計算によりPられたHDス*クトルをÚ§�スピン自�度を£½

さ�た 3##%3 計算によりPられたHDス*クトルを §で示した。い�れの結果において

も���B5付ÈでH2度のP;な上vが確認される。これは�"Lの3p �M»Ìから
ェルミ

面への電\,ÀにÀ<するHD端を5cしている。本研究では�レーザー,Àされた(*の

性質を調べるために�レーザー2によって電\系が:�され有限電\�度状態が実現される

ことを�定し�HDス*クトルの電\�度 ]性を調べた。図 ��?�に�3##%3計算によって

Pられた(* "LのHDス*クトルA>を示した。電\�度の上vに�い�HD端付ÈでH2

度のP�な現¿が確認できる。第一B理計算に基づくQ視的な解析を進めたところ�²|さ

れたH2度の�Hは�レーザー:�によって(*の�性が�3し�3p}位の交o分ªが�

HすることにÀ<していることがdらかとなった。この研究でdらかとなった2,Àされた

�性*の�気応�と2学応�の関�を応用することで�2が駆動する�性・スピン
イナミ

クスを過渡HD分2を通じて調べることが7能となる。本研究成果は�Å文”%FOPQ�MOFK@FMIBP 

@>I@RI>QFLKP CLO QO>KPFBKQ >?PLOMQFLK LC I>PBO�BU@FQBA J>DKBQF@ J>QBOF>IP”として $IB@QOLKF@ 2QOR@QROB

°より発表された。 

 

 

"OB>QBA ?V JLAFCVFKD j$IB@QOLK
 2QOR@Q
 � ������ ������k �+F@BK@BA RKABO "" !8 �
�� 

図 �� �>�第一B理計算によりPられた(* "LのHDス*クトル。�?�電\�度上vに�う(

* "LのHDス*クトルA>。 
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[[��]]  "�?@@ががÜÜ動動����%%((66��ンンAAののØØ°°vvÜÜ子子������::$$ススのの理理ÅÅ¨̈½½��ÞÞ88¸̧ßß 

È年のレーザー技術の発展により�高[度 3'W2とグラ
ェンのÛ§形¤�作用に関する

研究が�力的に進められており�高[度 3'W2が¿Àする¾過率上vや高次高調波発生など

のq限的なÛ§形2学現¿が�んに調べられている。本研究では�このようなq限的なÛ§

形現¿のQ視的機�を解dするため��4の効果を6り入れたÔ\マスター方�pにより�

3'W 2が¿Àするグラ
ェン3の電\
イナミクスを解析した。グラ
ェン3における電\

のa�時間は 3'W電場の時間スケールより短いため�3'W2を用いる代わりに定N電場の1

でのグラ
ェンの0導特性を調べた。定電場K𝟏𝟏の下でグラ
ェンに流れる電流Lをwめ�その
�から実効的な0導度S Z L�K𝟏𝟏を·�した。その結果を図 � に示す。図 � には¡なる>学�
テンシ�ルに対する結果が示されており�い�れの場合も$:する電場[度の上vによって

0導度が�Hしていることが確認できる。また�>学�テンシ�ルが�Æ的小さい場合�さ

らに高[度の電場を$:することで�0導度が上vにÄじることが分かった。グラ
ェンに

おけるÛ§形0導のQ視的À源を解析したところ�高[度電場$:によって�的��リ��

�るいは�ープされた��リ�の大部分が !OFIILRFK WLKB3で大きく�動し�0導性を}う�

�リ�がkyすることによって0導度が1下していることがdらかとなった。また�より[

電場領域においては�	���� トンネル現¿により�電\Mから0導Mへ,À��リ�が供�

されることで�0導度が5び上vにÄじることが分かった。本研究成果は�グラ
ェンにお

ける ��� ¿ÀÛ§形電\
イナミクスの基礎的理解を発展さ�るもので�る。この研究は�

,>U�/I>K@H研究y��ン�ルク�との共同研究で�り�Å文k -LKIFKB>O BIB@QOF@ @LKAR@QFSFQV >KA 

3'W�FKAR@BA @E>ODB QO>KPMLOQ FK DO>MEBKBkとして -BT )LROK>I LC /EVPF@P°から発表された。 

 

 

 

 

 

 

 

 

図 ��グラ
ェンにおけるÛ§形電気0導度の電場 ]性。¡なる>学�テンシ�ル
に対

する結果が示されている。 
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[[		]]  ØØ¾¾����##??ーー~~¯̄にに基基����������ËË66aaのの理理ÅÅÞÞbb��ßß 

電\に対するY*波動関数から�ベリー]続が計算できる。そして�このベリー]続がÛ

自dな時に�電流が]在する基D状態が実現7能で�ることをこれまでの研究でdらかにし

てきた。このような基D状態をも	状態が超0導状態で�るとする新しい超0導理Åを�®

している。この超0導状態をÃÈするために�±\数を!]する�&リュー�
��・��ン

�の方�pを作り�計算を行った �'
 *LFWRJF�  
 (PEFH>T>� )
 2RMBO@LKA
 -LS
 ,>DK
 �� � �����

������ �����。また��ン�レー
5[の問題や�ョセ
�ン効果の問題にÎ用した �'
 

*LFWRJF� )
 2RMBO@LKA
 -LS
 ,>DK
 ������������ �����。さらに�ロン�ン�ー�ントの問題にも

Î用し�これまで�実Þと��の�った超0導電流��リ�ーの質Ôに	いて��しい#を

Pることができた。そして�ロン�ンが超0導状態に]在すると§えた=2RMBOMLQBKQF>I�やB

部Õ一Êが超0導状態に]在すると§えた=->J?R�&LIAPQLKB �ー��をÛ自dなベリー]続

と関ÏづけÅじた� �'
 *LFWRJF� )
 2RMBO@LKA
 -LS
 ,>DK
 �� ������������ �����。 

 

[[

]]  スス!!ンン��¿¿ÆÆ@@ーーププÜÜ��量量子子  ッッ11ÞÞbb���     

ÃÏ>物高�超0導*にその]在が予¼されている“スピン{¿Àループ電流”をÔ\コ

ンピュータの情報単位=Ô\ビット�として�用する7能性に	いて理Å的に§8した。この

Ô\ビットでは�外部電流によりラン
ウン�
ーナーÀ�を利用したÔ\ビットの制`が7

能で�り�また�Ô\ビットのカップリングも外部電流を�って7能で�ることを�ÃÏ>

物の "R.� 面をスタックした�デルと "R.� 面の�ロックをÔ\�ットとで�げた系に	い

てシミュレーションにより示した（'
 *LFWRJF�  
 (PEFH>T>��  )
 2RMBO@LKA
 -LS
 ,>DK
 ������
 

EQQMP���ALF
LOD���
�����P����������������U）。 
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[[��]]  ::==��ンン原原子子vv成成ÎÎ¡¡のの½½��ÞÞ44ßß 

Àミュオンが金\のÎの中にi�Íまれる

と�図ÚのようにÀミュオンとÎB\�で�成

されるミュオンÎB\が生成される。今P�国

際共同研究グループは_` 7 §²|などに向

けて開発されてきた 3$2 を大[度Õ\:速器

施設 )�/ 1" 物質・生L科学実Þ施設 ,+% に

Z�Íみ�ミュオンÎB\からt出される電\

特性 7 §を�密|定した。3$2  p出器の高い

�ネル�ー分解能により�ミュオンÎB\によ

る電\特性 7 §の�ネル�ース*クトルが�� 本のÄいピークではなく�幅広いÛ対称な�

ÊをZ	ことが分かった。また�理Å計算と実Þと�べて�このス*クトル�Êからミュオ

ンB\形成過�におけるÀミュオン・k¢電\の
ェムト秒
イナミクスの解dに成/した。

本研究は�科学Ø°�/EVPF@>I 1BSFBT +BQQBOP�の $AFQLOPʼ 2RDDBPQFLK にÏばれた。「/EVPF@>I 

1BSFBT +BQQBOP ���� ������ ������
」 

 

[[11��]]  ooAAーー��ーーYYにに��けけ��原原子子ÜÜ××GG異異ll��@@ÜÜ子子ÏÏ動動量量分分kkのの½½��ÞÞ44ßß 

[レーザー場におけるB\電Õ過�を実Þと理Å

研究を行った。Û双q\の影響でレーザー0播方向

の電\Ð動Ôが図 �中の¿§になることを実Þで確

認した。単純な�デルでディップ�Êが5現できな

いために�我�が�っている�デル�テンシ�ルを

�用した理Å的予|は実Þとよく一ªしている。¸

しく分析すると�実Þで²8されたディップ�Êは

B\�による2電\の後方a�のÀ<で�る。本研

究は�科学Ø°�/EVPF@>I 1BSFBT +BQQBOP�の $AFQLOP� 

2RDDBPQFLK にÏばれた。「/EVPF@>I 1BSFBT +BQQBOP ���� ������ ������
」 

�  

[[1111]]  
��ÇÇ����ンン性性��55ーー22��子子��__にに��けけ��スス!!ンンIIÆÆ状状wwÞÞFFggßß 

1次1[¤関電\系の理Å模型の一�で�る � 本足イオン性�バー�m\模型の2学0導

度を&密対³>などにより数#的に調べ，本wは電®,À状態を²|するÔで�る2学0導

度にスピン,À状態À源のス*クトルピークが現れることをÀ出したØgに2学0導度計算

でÒ要となる電流�算\に対する解析および電®動的�Ê<\との�Æp´を行った結果�

図 �ミュオンB\�,À過�の
イナミクス�

図 ��レーザー進行方向の2電\Ð動Ô分布�
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�間 ]�テンシ�ルが波数 *��p�p�を有する �

本足m\において�m\の ORKD方向に対する2

学0導度  s � によってスピン 2�� の}±\

�QOFMILK�を �	含む ��QOFMILK状態と呼ばれるÏ続

}位MのÚÒÙ状態を²|できること�一方�m

\の IBD 方向に対する2学0導度 s �によって

QOFMILK を � 	含む ��QOFMILK Ï続}位MのÚÒÙ

状態を²|できることをÀ出した�図 ��。 

 

 

[[1122]]  AAーー��ーー¿¿ÆÆ � 次次??66))��ーーデディィ((ッッ$$・・

BB��@@LLÔÔeeÞÞFFggßß 

通Nの¦¨*に高[度レーザーを�[した場

合に発現するレーザー¿À
ロケト�ロ�カル

状態に	いて数#的解析を行った。¦¨*をÃ

Èする理Å模型で�る � 次1 � バン�模型に対

してレーザー電場を導入した場合の
ロケ状態

を&密対³>によって調べた結果�直§$2レ

ーザー�[下では¿数の
ロケバン�が£Òし

た結果として�
ロケ�ディラック4金\と呼ば

れるト�ロ�カルにÛ自dな特eをZ	4金\

状態が現れることをÀ出した。:えて円$2レ

ーザー�[下では�前Èの
ロケ�ディラック

4金\の RM電\と ALTK電\の£Òが解けた結

果として�
ロケ��イル4金\状態が出現する

ことが分かった�図 ��。gに
ロケ��イル4金

\における��9 IFKB 上の�イル点はレーザー[

度のX大と共に�点へとÈづき��る°界電場

[度で�}することを示した。 

 

 

 

 

図 �� �>� 直§$2レーザー�[に

おける分az§� �にディラック

点� � �?� 円$2レーザー�[におけ

る分az§�¡�に�イル点�。 

図 � � �上� 波数*��p�p�を有する

� 本足m\模型 �下� 同m\模型

における電®動的�Ê<\

-�H�w�と2学0導度s g�H�w� �g�U 

LO V�。 
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[[11��]]  ��� �!� ��にに����ªªVVÑÑ物物ののffØØ������ンンのの��和和・・PP��構構ÌÌのの研研究究ÞÞ大大ÆÆ��¶¶原原��

ÝÝ££ßß 

�*Â物は�E代より!Ýの身のPりの生活を支

えてきたÒ要な�aの一	で�るが�現代において

も�É�器や>�K�イオン交o!などYくのもの

に利用されている。特に�最Èでは�¦電tの電q

!¶!として期^されるなどy目を集めている。本

研究では�&型的な�*Â物で�る��ン�リロナ

イト�,,3�とバイデライト�!$(�に対して�層間カ�

オンで�る ->
の�4�Êとq�へのH��Êの研

究を行った。計算には�密度s関数�#%3�法とE&|

x理Å��#�1(2,�を組み合わ�た�イ�リッ�手法

を用いて��*Â物とカ�オンには #%3をÎ用し電

\状態を�確に§Wし�層間の�には �#�1(2,をÎ

用し|V分布を効率よく計算した（図 ���>�）。層間

の�分\数をAえて含��を計算し��#�1(2, で実

Þの含��を5現することを確認したの�に�層間カ�オン�->
�のH�位に対する電\状態

と�4�ÊのA>を解析した。電\状態はカ�オン位置には大きく ]しないが�図 ���?�に

示すように��4�Êは大きくA>し�カ�オン位置が層間の中心付Èの場合には�外)Å

*を�成するが�q�にH�した場合には3)Å*を�成することがdらかになった。 

 

����  ��»» 

・¨T ��都（-@）� スピン{¿Àループ電流Ô\ビットの理Å的研究�電流による	ー

ト`作とÔ\�ットを利用した状態の³み出し 

・¾� Á¦（-@）� � 次1
ロケト�ロ�カル¦¨*のÛ自d表面状態の理Å的解析 

・È´ i海（"�Å文）� �層�デルにおけるÃÏ>物超0導*の理Å研究ß電\対��

ップの平,場とスピン�ー�ントの平,場を用いた ��の計算方法 

・�中 ¶（"�Å文）� � 次1
ロケト�ロ�カル状態の�ッ�状態に対する PM »Ì間

+ッピング効果 

・x本 ª#（"�Å文）� � 次1
ロケト�ロ�カル状態における�ッ�状態と分qの関

� 

・Ä� d�（"�Å文）� � 次1
ロケ�イル4金\のバン��Êに対するレーザー[度

の影響 

 

図 �� � �>� ,,3と !$(の�Ê�デルと

層間の�分布。�?� >@面3の�分\の分布

の平,#（上）。カ�オンJりの�分\の

分布の模p図（下） 
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����  QQÉÉ��ff部部ÈÈÔÔ��««¨̈ÇÇ¡¡��²² 

QQÉÉ  

¯rなし��

 

ff部部ÈÈÔÔ  

�
 )23 "1$23「2・電\融合第一B理計算�
トウェ�の開発と応用」�§¸一��代

表���������� 年度�全年度直]経費ß������� A円（���� 年度直]経費ß������ A

円） 

�
 0�+$ / 先端レーザーイ
ベーション拠点 「次世代�ト秒レーザー2源と先端計|

技術の開発」�§¸一��分}����������年度�全年度直]経費ß������A円（����

年度直]経費ß�����A円） 

�
 科研費基£（!）「第一B理計算がiくY1的なq限ナ

�ト�クス」�§¸一��

���������年度�全年度直]経費ß������A円（����年度直]経費ß�����A円） 

�
 科研費基£（"）「分2|定を5現する,>UTBII方�pと融合した分\動力学マル�

スケール法の開発」�M�¥a�代表�����×����年度�全年度直]経費ß�����A

円（����年度直]経費ß���A円） 

�
 科研費「サ� KJ��ップをZ	�タ表面のÔ\効果」�¢3R�（����年度直]経

費ß����A円） 

�
 科研費­手��´Û��代表���������� 年度�全年度直]経費ß����� A円（���� 

年 度直]経費ß��� A円）�「2による電\�Ê制`の第一B理計算」 

�
 科研費基£�!���´Û��分}���������� 年度�全年度直]経費ß������ A円（���� 

年 度直]経費ß����� A円）�「3'W�タマテリ�ル共~器による
�
ン[結合状

態の実現と物性制`への応用」 

�
 科研費基£�2��大È�分}����������年度�全年度直]経費ß������A円（����年度

直]経費ß�����A円）�「9立分\・9立»Ìの特¡性に 基づく¦電�a機能の革

新」 

�
 「EJ」成果 .出 :速プ ログラム�大È�分}����������年度�全年度直]経費ß

������A円（����年度直]経費ß�����A円）�「次世代�次電t・�a電t開発 に

よる $3革Lに向けた計算・データ�a科学研究」 

��
 -$#.超先端�a超高速開発基£技術プロ�ェクト�大È�分}�����年度�全年

度直]経費ß�����A円（����年度直]経費ß�����A円） 

 

««¨̈ÇÇ¡¡��  

¯rなし  �
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66��  研研究究業業績績 

�	� 研研究究ÅÅ文文  

�� 査査読読付付ききÅÅ文文  

�
 2
 8>J>A> >KA *
 8>?>K>� j#BQBOJFKFKD QEB LMQFJRJ QEF@HKBPP CLO EFDE E>OJLKF@ DBKBO>QFLK 

COLJ K>KLP@>IB QEFK CFIJP�  K >? FKFQFL @LJMRQ>QFLK>I PQRAVk� /EVP
 1BS
 ! ���� ������ ������
 

�
 8
 'FOLH>T>�  
 8>J>A>� 2
 8>J>A>� ,
 -LA>� ,
 4BJLQL� 3
 !LHR� *
 8>?>K>� j+>ODB�

P@>IB >? FKFQFL PFJRI>QFLK LC IFDEQ�J>QQBO FKQBO>@QFLK >Q QEB >QLJF@ P@>IB FK %RD>HRk� 3EB 

(KQBOK>QFLK>I )LROK>I LC 'FDE /BOCLOJ>K@B "LJMRQFKD  MMIF@>QFLKP� ��� ���h��� ������
 

�
 &RFII>RJB #R@E>QB>R�  QPRPEF 8>J>A> >KA *>WREFOL 8>?>K>� j$IB@QOLK AVK>JF@P FK u�NR>OQW 

?RIH FKAR@BA ?V QTL�@LILO ���CBJQLPB@LKA I>PBO MRIPBPk� /EVP
 1BS
   ���� ������ ������
 

�
  QPRPEF 8>J>A>� j"I>PPF@>I $IB@QOLKF@ >KA ,LIB@RI>O #VK>JF@P 2FJRI>QFLK CLO .MQF@>I 

1BPMLKPB LC ,BQ>I 2VPQBJk� )
 "EBJ
 /EVP
� ���� ������ ������
 

�
 $
 $MFC>KLSPHV�  
 8>J>A>� BQ
 >I� j2LCQT>OB CLO QEB COLKQFBOP LC NR>KQRJ @EBJFPQOV�  K 

LSBOSFBT LC ABSBILMJBKQP FK QEB 0�"EBJ � M>@H>DBk� )
 "EBJ
 /EVP
 ���� ������ ������
 

�
 2
 !E>KA>>OF� 2
 2>OH>O�  
 2@ER?BOQ�  
 8>J>A>� )
 />VKB� ,
 /Q>PWBH� $
 &BS>� !
#
 #RKFBQW� 

j(KQBOPVPQBJ @OLPPFKD FK QBQO>MVOOLIF@ J>@OL@V@IBP
   CFOPQ�MOFK@FMIBP >K>IVPFPk� )
 /EVP
 "EBJ
 

" ���� ����� ������
 

�
 3
 3>HBR@EF� *
 8>?>K>� j-RJBOF@>I P@EBJB CLO KLKIFKB>O LMQF@>I OBPMLKPB LC JBQ>IIF@ 

K>KLPQOR@QROB� 0R>KQRJ EVAOLAVK>JF@P QEBLOV PLISBA ?V >ALMQFKD BCCB@QFSB 2@EO_AFKDBO 

BNR>QFLKk� .MQF@P $UMOBPP ��� ����������� ������
 

�
  
 '>PEJF� 2
 8>J>A>�  
 8>J>A>� *
 8>?>K>� 3
 .QL?B� j-LKIFKB>O AVK>JF@P LC 

BIB@QOLJ>DKBQF@ CFBIA >KA S>IIBV MLI>OFW>QFLK FK 62B� JLKLI>VBOk�  MMI
 /EVP
 +BQQ
 ���� 

������ ������
 

�
  
 '>PEJF� 2
 8>J>A>�  
 8>J>A>� *
 8>?>K>� 3
 .QL?B� j5>IIBV MLI>OFW>QFLK @LKQOLI FK 

62B� JLKLI>VBO ?V > PFKDIB�@V@IB I>PBO MRIPBk� /EVP
 1BS
 ! ���� ������ ������
 

��
 #>KA>K 'RF� 'RP>FK  IN>QQ>K� 2ERKPRHB 8>J>A>� 5I>AFJFO /BOS>H� *>WREFOL 8>?>K>� 

,LE>JJBA 3E
 '>PP>K� j QQLPB@LKA BIB@QOLK JLQFLK @LKQOLI FK AFBIB@QOF@k� ->QROB /ELQLKF@P 

��� ��h�� ������ 

��
 #
 %OBBJ>K� 2
 8>J>A>�  
 8>J>A>� *
 8>?>K>�  K>QLIF *EBFCBQP� j'FDE LOABO E>OJLKF@ 

DBKBO>QFLK FK PBJF@LKAR@QLOP AOFSBK >Q KB>O� >KA JFA�(1 T>SBIBKDQEPk� >O7FS�����
�����
 

��
 *RL 9ELKD� 6BF 8R� 8LS>K AB "LBKB�  QPRPEF 8>J>A>� .ID> *OVIV@EHFK>� 2QFGK )LLHBK� 

.IFSFBO #BP@E>RJB� ">OJBK !>OQF@ >KA *LBK "I>VP� j#R>I MELQLKF@ ?>KAD>M ELIILT PMEBOB 

@LIILFA>I MELQLKF@ @OVPQ>IP CLO OB>I�QFJB CIRLOBP@BK@B BKE>K@BJBKQ FK IFSFKD @BIIPk� !FLPBKP
 

!FLBIB@QOLK� ���� ������ ������
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��
 2
 '>DFT>O>� "
 'R� 2
 -FPEFE>O>� >KA ,
 .Q>KF� j!F>P�ABMBKABKQ AFCCRPFLK LC > '�. JLIB@RIB 

LK JBQ>I PROC>@BP ?V QEB CFOPQMOFK@FMIBP JBQELA RKABO QEB DO>KA�@>KLKF@>I BKPBJ?IBk� /EVP
 

1BS
 ,>QBO
 �� ����������� ������
 

��
 3
 .HRJRO>� 3
  WRJ>� #
 
 !BKKBQQ� /
 ">O>ALKK>� (
 "EFR� 6
!
 #LOFBPB� ,
2
 #ROHFK� 

)
6
 %LTIBO� )
#
 &>OA� 3
 '>PEFJLQL� 1
 '>V>H>T>� &
"
 'FIQLK� 8
 (@EFKLEB� /
 (KABIF@>QL� 

3
 (PL?B� 2
 *>KA>� #
 *>QL� ,
 *>QPRO>D>T>� -
 *>T>JRO>� 8
 *FKL� ,
*
 *R?L� *
 ,FKB� 

8
 ,FV>HB� *
,
 ,LOD>K� *
 -FKLJFV>� '
 -LA>� &
"
 .l-BFI� 2
 .H>A>� *
 .HRQPR� 3
 .P>T>� 

-
 />RI� "
#
 1BFKQPBJ>� #
1
 2@EJFAQ� *
 2EFJLJRO>� /
 2QO>PPBO� '
 2RA>� #
2
 2TBQW� 3
 

3>H>E>PEF� 2
 3>HBA>� 2
 3>HBPEFQ>� ,
 3>JML� '
 3>QPRKL� 7
,
 3LKD� 8
 4BKL� )
-
 4IILJ� 

2
 6>Q>K>?B� >KA 2
 8>J>A>� j#B�BU@FQ>QFLK AVK>JF@P LC JRLKF@ >QLJP OBSB>IBA ?V EFDE 

MOB@FPFLK PMB@QOLP@LMV LC BIB@QOLKF@ * U O>VP RPFKD PRMBO@LKAR@QFKD QO>KPFQFLK�BADB PBKPLO 

JF@OL@>ILOFJBQBOPk� /EVP
 1BS
 +BQQ
 ���� ���������� ������
 

��
 #
 "EBQQV� 1
#
 &ILSBO� 7
,
 3LKD� !
 
 AB'>O>H� '
 7R� -
 '>O>J� *
 !>OQP@E>Q�  
)
 

/>IJBO�  
-
 +RFQBK� /
2
 +FDEQ� (
5
 +FQSFKVRH� >KA 1
3
 2>KD� j">OOFBO�$KSBILMB�/E>PB 

#BMBKABKQ 2QOLKD�%FBIA $U@FQ>QFLKk� /EVP
 1BS
 +BQQ
 ���� ������ ������
 

��
 *
 +FK� 2
 !OBKKB@HB� '
"
 -F� 7
 "EBK�  
 '>OQRKD� #
 3O>?BOQ� *
 %BEOB� )
 1FPQ� 7
,
 3LKD� 

)
 !RODALOCBO� +
/
'
 2@EJFAQ� ,
2
 2@ELCCIBO� 3
 )>EKHB� ,
 *RKFQPHF� %
 'B� ,
 +BFK� 2
 

$@H>OQ� >KA 1
 #LOKBO� j,>DKBQF@�CFBIA BCCB@Q FK EFDE�LOABO >?LSB�QEOBPELIA FLKFW>QFLKk� /EVP
 

1BS
 +BQQ
 ���� ���������� ������
 

��
 '
 *LFWRJF�  
 (PEFH>T>� j!BOOV @LKKB@QFLK COLJ J>KV�?LAV T>SB CRK@QFLKP >KA 

PRMBO@LKAR@QFSFQV� ">I@RI>QFLKP ?V QEB M>OQF@IB KRJ?BO @LKPBOSFKD !LDLIFR?LS�AB &BKKBP 

BNR>QFLKPk� )
 2RMBO@LKA
 -LS
 ,>DK
 ������� ��������� 

��
 '
 *LFWRJF� j2RMBO@LKAR@QFSFQV ?V !BOOV "LKKB@QFLK COLJ ,>KV�?LAV 6>SB %RK@QFLKP� 

1BSFPFQ QL  KAOBBSr2>FKQ�)>JBP 1BCIB@QFLK >KA )LPBMEPLK $CCB@Qk� )
 2RMBO@LKA
 -LS
 ,>DK
 

��
�����P����������������V 

��
 '
 *LFWRJF� j+LKALK ,LJBKQ� +LKALKlP 2RMBOMLQBKQF>I� ->J?R�&LIAPQLKB ,LAB� >KA 

!BOOV "LKKB@QFLK COLJ ,>KV�!LAV 6>SB %RK@QFLKPk� )
 2RMBO@LKA
 -LS
 ,>DK
 �� ������

������ ����
 

��
 '
 *LFWRJF�  
 (PEFH>T>� j2MFK�SLOQBU�FKAR@BA +LLM "ROOBKQ 0R?FQP� &>QB "LKQOLI >KA 

1B>ALRQ 4PFKD $UQBOK>I "ROOBKQ %BBAFKDk� )
 2RMBO@LKA
 -LS
 ,>DK
 ������
 

EQQMP���ALF
LOD���
�����P����������������U 

��
 2
 
 2>QL� j%FOPQ�MOFK@FMIBP @>I@RI>QFLKP CLO >QQLPB@LKA BIB@QOLK AVK>JF@P FK PLIFAPk� "LJMRQ
 

,>QBO
 2@F
 ���� ������ ������ 
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 2
  BP@EIFJ>KK� 2
 
 2>QL� 1
 *O>RPB� ,
 "EZSBW�"BOS>KQBP� 4
 #B &FLS>KKFKF� '
 '`?BKBO� 

2
 %LOQF� "
 "LIBQQF� *
 '>KCC� *
 1LPPK>DBI�  
 1R?FL� (
 &FBOW� j2ROSFS>I LC %ILNRBQh!IL@E 

2Q>QBP FK QEB /OBPBK@B LC 2@>QQBOFKDk� ->KL +BQQ
 ��� ���� ������
 

��
 2
 
 2>QL�  
 1R?FL� j-LKIFKB>O BIB@QOF@ @LKAR@QFSFQV >KA 3'W�FKAR@BA @E>ODB QO>KPMLOQ FK 

DO>MEBKBk� -BT )
 /EVP
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異異分分野野ØØ連連携携ÞÞセセンンタターーAAffßß  

�
 2科学第一B理�
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 §¸ßÔ\科学技術研究開発研究機�関¶2科学研究yの研究者と�)23�"1$23 研

究に基づき 2 +,.-の開発と応用に関わる共同研究を行った。 

 

国国際際連連携携・・国国際際活活動動  

�
 §¸ß�ト秒2科学に関し�グラー(j科大学�マックスプランクÔ\2学研究y�

�リ'ナ大学の実Þグループと共同研究を行っている。 

�
 § ß̧時間 ]密度s関数理Åを用いたレーザーによる物質の,À過�に関する共同

研究を��ル�ー大学�オーストラリ�国立大学の理Å研究者と実施している。 
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- 1�� - 
 
 

�
 §¸ß'�����,2" �1(2$��iの国際交流プロ�ェクト�による2と物質の¤�作用

に関する理Åと計算に関わる国際ネット�ーク形成プロ�ェクト 3+ -3("に基づ

く国際共同研究を行っているが�今年度はコロナ�のため活動が�止していた。 

 

����  シシンンポポジジウウムム��研研究究55��スス$$ーー@@²²のの××>>ll績績 

�
 2 +,.- の利用に関する�ュートリ�ルを�大Ò大学コンピュテーショナル・マテ

リ�ルズ・デザイン�",#��ークショップにおいて���バンストコースとして年Þ

P実施した。また�高度情報科学技術研究機�の支援のもと� 都大学学術�ディ�

�合センターにおいて�ンズオン�ュートリ�ルを実施した。 

 

����  ¨̈理理・・ÏÏRR 

�
 §¸ßセンター3の役¨として�9センターÕ�センターÕ特別¾��ÐO[員会[

員�!事[員会[員�ÐO協議会[員�先端計算科学推進bbÕ�共同研究[員会[

員�Ô\物性研究部Ö部ÖÕなど。物理学域の役¨として�ÐO[員会[員�物理学

域�より¡集[員など。 

�
 小�ß筑波大学全学計算機システムß#サテライトの管理 

�
 前Pß（学3）応用理j学Ý � 年クラス}&�応用理j学Ý B ラー�ング[員�物

性・分\j学サ�プログラム数理e`セミナー（後期）世¾! 

 

������  ��55ÅÅ��・・国国際際ÅÅ�� 

�
 §¸一�（プレスリリース）�“「EJ」を用いたÚ,超のB\を含むナ
物質の超

高速2応�シミュレーションに成/”�筑波大学��f大学�科学技術~·機�

（����
�
�） 

 

������  ��のの22 

特になし�
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