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§１．研究成果の概要 

 

本研究課題は、様々な光科学研究に有用な、物質科学の第一原理計算法を用いて光と物質の相

互作用を記述するソフトウェア SALMON を開発し、それを先端の光科学現象に応用し原子スケー

ルから解明することを目指している。SALMON は、オープンソースソフトウェアとしてウェブに公開し

ている。これまで主に絶縁体や半導体と高強度パルス光の非線形光応答や超高速ダイナミクスを

調べてきたが、本年度は半金属であるグラファイトの薄膜（グラフェンの多層膜）や金属を対象とす

る研究を発展させた。グラファイトの非線形光応答で支配的となる可飽和吸収を定量的に明らかに

するとともに、その効果により物質深部までパルス光が伝搬する様子を明らかにした。金属ナノ粒

子を平面状の配列したプラズモニック・メタ表面に対し、非線形光応答を量子論に基づき調べる方

法を確立した。ナノ粒子どうしが接触する直前の配置で、量子トンネル効果に伴い 3 次非線形応

答が著しく増大することを明らかにした。また SALMON にスピン軌道力を導入し、非共線性を考慮

した電子ダイナミクス計算を可能とした。これを用いて、遷移金属カルコゲナイド２次元物質やトポ

ロジカル物質における非線形光応答への取り組みを開始した。多数の原子を含む大規模計算に

より、電子・フォノン相互作用を考慮した光応答計算と経験的確率方程式の導入への取り組みを進

めている。ピコ秒の時間スケールにおける光応答では、分極模型を用いたマルチスケール計算法

を開発し、テラヘルツ波の生成シミュレーションなどが可能となった。計算コードに関しては、富岳

において高効率な計算が可能となるよう整備するとともに、GPU を用いた高効率な計算が可能とな

るよう OpenACC を用いた実装を進めている。ソフトウェアのユーザを増やす取り組みとして定期的

にハンズオンチュートリアルを実施し、ウェブの整備や使用法を説明するビデオを作成した。 
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§２．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 

・第一原理光科学ソフトウェア SALMON 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 

・近接場光励起・プラズモニクス現象の解明 

 

（2）関西光科学研グループ 

① 主たる共同研究者：乙部 智仁  

（量子科学技術研究開発機構 関西光科学研究所 主幹研究員） 

② 研究項目 

・第一原理光科学ソフトウェア SALMON の開発 

・スピンが関与する現象・ピコ秒領域の現象の解明 
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