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光・電子融合第一原理ソフトウェアの開発と応用 

 

 

 

§１．研究実施体制 

 

（１）「筑波大」グループ 

① 研究代表者： 矢花 一浩 （筑波大学計算科学研究センター、教授） 

② 研究項目 

・パルス光と固体の相互作用を記述するソフトウェアの開発 

・固体中の超高速電子ダイナミクスを伴う現象の解明 

 

（2）「分子研」グループ 

① 主たる共同研究者： 信定 克幸 （分子科学研究所、准教授） 

② 研究項目 

・パルス光とナノ構造体の相互作用を記述するソフトウェアの開発 

・近接場光を用いた新奇光励起ダイナミクスの解明 
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§２．研究実施の概要 

 

 我々は、時間依存密度汎関数理論に基

づく第一原理計算の方法を用いて、極め

て短いパルス光を物質に照射した時に、

その照射中や照射直後に起こる物質内部

での電子の運動を、アト秒の時間とナノメ

ートル以下の空間解像度で記述する計算

方法を発展させ、計算プログラムの開発を

行なっている。本研究では、開発した計算

プログラムを用いて、高強度超短パルスレ

ーザーと物質との相互作用や非熱レーザ

ー加工初期過程、近接場光による非局所励起過程の解明を行うとともに、計算プログラムをオープ

ンソースソフトウェアとして発展させ、実験や企業の研究者にも役立つものとすることを目的にして

いる。本年度は以下に述べる発展があった。 

 

（１）光・電子融合第一原理ソフトウェアの開発 

 これまで筑波大グループはパルス光と固体の相互作用を記述するプログラムを、分子研グルー

プはパルス光と孤立したナノ構造体の相互作用を記述するプログラムを発展させ、それぞれオー

プンソースソフトウェアとして公開している。ソフトウェア開発の今後の進め方に関し、一つのプログ

ラムで孤立系（分子やナノ構造）から周期系（固体）まで扱え、さらに表面の問題や１次元・２次元物

質まで対象とすることを目指して、筑波大と分子研のプログラムを融合する方針を決定し、入力ファ

イルの設計や開発環境の統合を進めた。 

 

（２）パルス光と固体の相互作用 

 筑波大グループでは、固体と高強度なパルス光の相互作用で起こる様々な非線形電子励起過

程を解明するため、計算コードの改良と結果の分析を進めている。グラフェンやグラファイトなどの２

次元物質を効率的に扱えるよう計算コードの改良を行うとともに、光渦などの先端のレーザー光と

固体表面の相互作用、パルス光と３次元的なナノ構造の相互作用を記述する、光電磁場と電子の

ダイナミクスを多階層連結する計算方法を開発した。 

 

（３）近接場光励起 

 分子研グループでは、近接場光とナノ構造体の相互作用に起因する新奇な光励起ダイナミクス

を明らかにするための数値計算プログラムの開発と改良を進めている。具体的には、近接場光の

空間的な非一様性を取り込んだ光と物質の相互作用を記述するためにプログラムの改良を行い、

ワイドバンドギャップを持つ物質の可視光励起や間接バンドギャップ型半導体の直接的な光励起

を扱うための数値計算プログラムの開発を行った。 

 


