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研究成果の概要（和文）：巨大な振動子強度を持ちそれゆえ光と強く結合することができる人工原子系対象とし
て，次世代光ナノデバイスへの応用を念頭に，光‐人工原子結合系の時間発展計算コードの開発およびションの
実行を行った．電磁場および電子系の時間発展を記述するマックスウェル方程式およびシュレディンガー方程式
を，それぞれ時間領域差分法およびシンプレクティック積分法に基づいて積分する安定かつ高精度な計算プログ
ラムを開発し，それを用いて光と相互作用する人工原子の電子ダイナミクスの詳細を明らかにした．

研究成果の概要（英文）：We have developed a computational system for simulating dynamics of 
light-coupled artificial atoms for future applications to nano-optical devices. Maxwell's equations 
and the time-dependent Schroedinger equation that are responsible respectively for the propagation 
of the electromagnetic field and of the electrons have been solved relying on the finite difference 
time domain method and on the symplectic integrator method, respectively. The developed 
computational system has been applied to investigate the dynamics of electrons in artificial atoms 
subjected to incident laser pulses.

研究分野：物理化学・量子物理学・理論化学・ナノ科学
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１．研究開始当初の背景 
 近年半導体微細可能技術の進展により，少
数の電子をナノスケールのポテンシャル井
戸に閉じ込めた量子ドットあるいは「人工原
子」と呼ばれる新奇な有限電子系の作成が可
能となっている．人工原子は通常の原子・分
子と比較して，非常に大きな振動子強度を持
つため，光と強く相互作用することができる．
このため，人工原子は次世代の光ナノ量子デ
バイスの開発において本質的な役割を演じ
ると予想されている． 
 また一方，理論的側面においては，光と物
質との相互作用を記述する従来のモデルで
は，シュレディンガー方程式をはじめとする
物質の時間発展を記述する方程式に，電磁場
との相互作用を表す時間依存ポテンシャル
を取り入れた簡便的な扱いが行われてきた．
このような従来のモデルにおいては，入射光
によって励起された電子系が自身の周囲に
作る局所的な電磁場の効果が無視されてい
る． 
そこで本研究では，以下に示すように，光

と物質の相互作用の新しい理論モデルと計
算方法を確立すること，および，非常に大き
な電子相関を持つ人工原子の光誘起電子ダ
イナミクスの詳細を明らかにすることに着
目した． 
 
２．研究の目的 
 本研究では，この人工原子と光との強い相
互作用に着目し，(i) 光－人工原子結合系の理
論モデルおよび計算プログラムを開発する
こと，(ii) 光によって誘起される人工原子の特
異な時間依存電子ダイナミクスを解明する
こと，および，(iii) 人工原子に転写された光
の情報を電流として外部に取り出す理論モ
デルおよび数値シミュレーションの実行を
行うことを目的として研究を行った． 
 
３．研究の方法 
【理論モデル】外部電磁場と相互作用する人
工原子の時間依存シュレディンガー方程式
は原子単位系の下に次式で表される：  
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    (1) 
Ψ は電子の波動関数，V は電子の有効閉じ込

めポテンシャルであり，Aは電磁場のベクト

ルポテンシャルを表す．電子系の時間発展は

式(1)で記述され，一方電磁場 E および H の

時間発展は，分極電流密度 J存在下での次の

マックスウェル方程式で記述される： 
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EとHはベクトルポテンシャルと次式によっ
て関係する： 
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シュレディンガー方程式(1)とこれらマック
スウェル方程式は，次の電流密度 Jを介して
結合する：  
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すなわち，レーザー電場が人工原子に到来す
ると，人工原子内部の電子は基底状態と励起
状態の重ね合わせ状態となり，電子密度分布
の時間変化を引き起こす. この電子密度の時
間変化は式(5)により電流密度 J を生み出し，
それはさらに式(3)により電磁場を再定義す
る．再定義された電磁場は，式(4)を経由して
式(1) に戻って再び人工原子に作用し, 更な
る変化を生み出す．マックスウェル‐シュレ
ディンガー方程式の混合数値解析によって
このような電磁場と電子系の協奏的な時間
発展を記述することが可能となる． 
 
【計算方法】電子系の時間発展を記述する時
間依存シュレディンガー方程式(1)について
は，波動関数の確率密度の保存性が高く数値
的に安定なシンプレクティック積分法に基
づく時間積分コードを開発し，時間依存電子
波束を求めた．また，式(2)および(3)で表され
るマックスウェル方程式については，時間領
域差分法(FDTD 法)に基づく計算システムを
開発し，大規模シミュレーションによって，
各時間・空間における電磁場を求めた． 
 
４．研究成果 
 本研究の主な成果は次の(1)～(3)にまと
められる． 
 
(1) 光‐物質強結合系の理論モデル構築お
よび計算方法の確立 
電磁波の伝播を記述するマックスウェル

方程式と，電子系の時間発展を記述する時間
依存シュレディンガー方程式を分極電流密
度を介して連立することによって，光と物質
との相互作用を記述する従来の理論モデル
において無視されてきた「入射光によって励
起された電子系が自身の周囲に作る局所的
な電磁場(近接場)の効果」を取り入れた計算
方法を開発した．また，開放系への応用を行
うために，着目する物理系の境界での電磁波
の反射を防止する完全整合層（PML）の導入
を行った．これによって，PML 層に入射した
散乱波が完全に吸収されるようになり，開放
系でのシミュレーションを行うことが可能
となった．これらの開発によって，電子系の
励起によって生成する近接場と，その電子系
への再作用を自己無撞着な形で取り入れた
光と人工原子の協奏的な時間発展を計算す
る実用的方法を確立した． 
 
(2) 人工原子における光誘起過渡電流 



 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 超短パスルレーザー光の照射により人工
原子に誘起される過渡電流の検討を行った．
本研究で開発した新しい数値計算方法を用
いて時間依存シュレディンガー方程式を直
接時間積分し，電子波束の確率密度の変化か
ら過渡電流を求める理論手法を確立した．電
極に接続した人工原子系を考察し，光励起過
渡電流の光パスル幅および周波数依存性を
調べた．その結果，超短時間における過渡電
流は，多くの研究報告で示されている定常状
態解析による電流－電圧特性とは異なる振
る舞いを示すことが見出された． 

その一例として，図 1 にバイアス電圧印加
後の過渡電流の時間変化を示す．電圧印加直
後および十分時間が経過した後は，過渡電流
は印加電圧が大きいほど大きくなり，通常予
想される I - V 特性を持つことが示されてい
る．一方，その中間の時刻においては，過渡
電流は振動しながらそれぞれの電圧値に応
じて異なる時刻に極小値を取り，十分時間が
経過した後一定値に収束する傾向を示して
いる．この振動現象の起源を明らかにするた
めに，複素座標法を用いて，バイアス電圧を
印加した閉じ込めポテンシャルにおける準
束縛状態の寿命の解析を行った．その結果，
基底状態は非常に長い寿命を持ち，バイアス
電圧の影響を受けないのに対し，励起状態の
寿命は電圧の大きな依存性を持つことが示
された．このため，中間的な時間領域におけ
る過渡電流の振動現象は，速い励起状態から
のトンネリングと遅い基底状態からのトン
ネル電流の寄与が同程度となり，互いに競合
することにより起こる干渉の結果であるこ
とが示された． 
 また図 2 に過渡電流生成量の光パスルの中
心周波数およびパスル幅依存性を示す．この
図が示すように，電流は特定の周波数で極大
となる明確な共鳴スペクトル構造を示す一
方，光パスルのパルス幅が短くなるに連れて，
スペクトルに細かいフリンジ構造が現れる
ことが見出された．電子波束の時空間発展の
詳細を調べた結果，このフリンジ構造は，人
工原子内部での電子波束の振動運動と，光電
場によるポテンシャル障壁の昇降のタイミ 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
ングのずれに起因することが明らかとなっ
た． 
 
(3) ナノトランジスター構造と結合した人
工原子の光誘起ダイナミクス 

電子を注入するソース領域および，電子を
取り出すドレイン領域と人工原子系を接続
し，ソース‐ドレイン間電流を計算すること
によって，人工原子の波動関数の情報を外部
に抽出するモデル系の構築および計算コー
ドの開発を行った．すなわち，光との相互作
用によって特異な電子状態を形成した人工
原子内電子は，ソース領域から流入する電子
と相互作用し，その一部は，人工原子の電子
状態の情報を保持した「量子力学的電流」と
してドレイン領域に流入し測定される．開発
した計算コードを用いて過渡電流の計算を
行ったところ，電流はソース‐ドレイン間電
位差よりも，人工原子のエネルギー準位構造
に鋭敏に依存して極大を形成することが示
された．  
また，過渡電流は光電場の強度のみならず

位相にも強い依存性を示すことから，本シス
テムを光の位相計測に用いる可能性が見出
された．さらにまた，過渡電流の生成は，ソ
ース領域から流入する電子と人工原子系の
スピン状態にも依存することが示された．こ
の結果は，本理論モデルが光スピンデバイス
への応用を持つ可能性を示唆している． 
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図 1. 過渡電流の時間変化．E0はバイアス電圧を

表す．過渡電流は時間発展の途中で特異な振動

構造を持ち，その後極小値を経てほぼ一定値に

収束する傾向を示す．
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図 2. 過渡電流生成量の入射光パスル中心周波

数依存性．E0はバイアス電圧，Γは光パルスの

パルス幅を表す．パルス幅の減少に伴い，周波

数スペクトルは特異なフリンジ構造を示すよ

うになる． 
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