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研究成果の概要（和文）：高強度のフェムト秒レーザーパルスに照射された分子中に引き起こされる高強度場現
象やアト秒現象を第一原理計算するために、時間依存多配置自己無撞着場法に基づく数値計算コードを開発し
た。二原子分子の電子・核相関ダイナミクスを第一原理計算し、核の動きまでも量子力学的に取り扱い、分子解
離や同位体効果等をシミュレーションできるようになった。また、曲線座標を用いた多配置時間依存ハートリー
フォックコードでは、例えばアセチレン分子からの高次高調波発生の計算を可能にした。さらに時間依存完全活
性空間自己無撞着場法を、2原子分子に対して扁長回転楕円体座標を用いた数値計算コードとして実装すること
に成功した。

研究成果の概要（英文）：We have numerically implemented the time-dependent multiconfiguration 
self-consistent field methods for first-principles calculations of intense field and attosecond 
phenomena induced in molecules irradiated by intense femtosecond laser pulses. First-principles 
calculations of electron-nuclear correlation dynamics in diatomic molecules have now become 
possible, and even nuclear motion is treated quantum mechanically to simulate molecular dissociation
 and isotope effects. In addition, we have developed the multiconfiguration time-dependent 
Hartree-Fock code using curvilinear coordinates, which has made it possible to calculate, for 
example, high-harmonic generation from acetylene molecules. Furthermore, the time-dependent 
complete-active-space self-consistent-field method has successfully been numerically implemented for
 diatomic molecules using prolate spheroidal coordinates.

研究分野：アト秒科学

キーワード： アト秒科学　高強度場物理　第一原理計算

  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
「物質中の電子ダイナミクスの測定を可能にするアト秒パルス光を生成する実験手法の開発」に2023年のノーベ
ル物理学賞が与えられ、アト秒パルスの応用における理論計算の果たす役割がますます期待されている。高強度
場現象・アト秒現象では、たくさんの励起状態や空間的に広がったイオン化状態を取り扱う必要があり、電子は
光との相互作用だけでなく他の電子とも相互作用を持つため、そのシミュレーションは大きな挑戦である。本研
究の成果によって正確な第一原理計算が可能になり、実験だけでは分からない高強度場現象・アト秒現象のメカ
ニズムを解明し、新しい実験をデザインする上での、強力な指針となることが期待される。

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に
ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属します。



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１（共通） 
 
 
１．研究開始当初の背景 
高強度のフェムト秒レーザーパルスを原子や分子に照射すると、非摂動論的な非線形光学効

果(高強度場現象)が起こる。これを研究する分野を高強度場物理と呼ぶ。光子エネルギーがイオ
ン化ポテンシャルより小さくても光が十分強ければ多光子イオン化が起こるが、強度が~1013 
W/cm2 を超えると、原子・分子はさらに必要以上の光子を吸収してイオン化する（超閾イオン
化）。1014 W/cm2以上の強度では、レーザー場でゆがめられたクーロンポテンシャルの壁を電子
がトンネル効果で抜けることでイオン化する（トンネルイオン化）。また、このような高強度の
レーザーに照射された原子・分子からは、その数十倍以上もの周波数を持つ高次高調波が発生す
る。高次高調波を使ってアト（10-18）秒光パルスを発生することができ、これによって物質中電
子の超高速運動を観測したり制御 したりすることを目指すアト秒科学が発展してきた。我々は、
これらの過程（高強度場現象やアト秒現象）を第一原理計算する様々な手法をあみだし、原子を
対象とする数値計算コードを開発し、数年前には夢物語と思われた第一原理計算を実現した。 
研究開始当初、高強度場物理・アト秒科学の分野では、従来の原子に加え、分子を標的とした

実験が急速に進展していた。このことから、同様の第一原理計算を分子で実現することが求めら
れていた。 
 
２．研究の目的 
本研究の目的は、我々がそれまでに開発してきた独自の卓越した第一原理計算技術を分子へ

と拡張し、分子における高強度場現象やアト秒現象を第一原理計算し、メカニズム等に関する理
解の深化に資することである。 
 
３．研究の方法 
我々はそれまでに、時間依存完全活性空間自己無撞着場 (TD-CASSCF) 法、時間依存占有制限

多重活性空間(TD-ORMAS)法、ゲージ不変時間依存配置間相互作用(GI-TDCI)法、時間依存最適化
結合クラスター(TD-OCC)法といった新しい第一原理計算手法を開発してきた。分子軌道を表現
するのに適した座標（扁長回転楕円体座標、一般化曲線座標）を導入し、分子を対象とする数値
計算コードを開発する。 
 
４．研究成果 
(1) 時間依存多配置自己無撞着場法[1]を用いて、強いレーザー場を照射された二原子分子の電
子・核相関ダイナミクスを、完全な配置間相互作用展開で計算する数値計算コードを開発した。
この方法では、全波動関数は、時間依存の電子スレーター行列式と時間依存の正規直交核基底関
数から構成される様々な配置の重ね合わせとして表現される。原子核と電子の基底関数は、ボル
ン・オッペンハイマー近似を用いることなく、互いに独立である。電子運動は曲線座標上で 3次
元的に扱われ、核波動関数は分子回転を無視した一次元座標上で時間発展させる。この数値実装
を、水素分子の高次高調波発生と解離性イオン化に適用した。例えば、D2および H2分子からの
高次高調波強度比の次数依存性を計算したところ、が実験とよく一致している結果が得られた
（図 1）。このように、核の動きまでも量子力学的に取り扱い、分子解離や同位体効果等をシミ
ュレーションできるようになった。 
 

 
 

図 1 D2および H2分子からの高次高調波強度比の次数依存性。本件研究の計算結果（◆）が実

験結果（□）とよく一致している。 



(2) 曲線座標を用いて多配置時間依存ハートリーフォック(MCTDHF)法を数値計算コードとして
実装することに成功した。吸収境界としては、外部複素スケーリング(ECS)を実装した。例えば、
アセチレン(C2H2)分子の高次高調波発生をシミュレーションし、軌道数に関して収束したスペク
トルを得ることに成功した(図 2)。時間依存ハートリーフォック(TDHF)法とは異なる結果となっ
ており、電子相関の寄与が重要であることを明らかにした。また、偏光依存性を議論することを
可能にした。 
 

 
 

図 2 アセチレン分子に強度 1014 W/cm2の直線偏光を照射した時の高次高調波スペクト

ル。(a) 分子軸に平行な偏光の場合 (b) 分子軸に垂直な偏光の場合 

 
(3) 時間依存完全活性空間自己無撞着場(TD-CASSCF)法を、高強度レーザーパルス中の 2原子分
子に対して、数値計算コードとして実装することに成功した。扁長回転楕円体座標を用いて、フ
ルに 3次元な数値計算を実現している。ゲージ不変性を守る凍結コア近似を取り入れ、ノイマン
展開による有限要素離散変数表現を用いて電子-電子相互作用項を効率的かつ正確に評価してい
る。また、指数時間差分スキームを改良することで、スティッフな非線形軌道関数の安定な時間
発展を可能にしている。実装した数値計算コードを用いて、水素分子、LiH、窒素分子(イタリア
の FERMIなど自由電子レーザーでイオン化のコヒーレント制御の実験が行われている)などの二
原子分子の高次高調波発生のシミュレーションに成功した（図 3）。この成果は、二原子分子の
高次高調波発生、光電子角度分布等における電子相関の効果を研究するのに威力を発揮すると
期待される。 
 

 
 

図 3 窒素分子に波長 800 nm、強度 2×1014 W/cm2のレーザー光を照射した時の高次高調

波スペクトルの TD-CASSCF 計算結果。凡例のカッコ内は、左からそれぞれ、凍結コア軌

道、動的コア軌道、活性軌道の数。 

 
＜引用文献＞ 
[1] R. Anzaki, T. Sato, and K. L. Ishikawa, Phys. Chem. Chem. Phys. 19, 22008 (2017) 
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incorporation of the gauge-invariant frozen-core approxima-
tion. This ensures the gauge invariance of the simulated results.
Additionally, we improved the computational efficiency of our
method by optimizing the calculation of the electron−electron
interaction term. This improvement is achieved through the
utilization of FEDVR that employs Neumann expansion. Such
advancements enable accurate calculations while effectively
reducing the associated computational costs. To ensure stable
propagation of the complex and nonlinear orbital functions
present in the equations of motions, we have implemented an
ETD scheme. This scheme is specifically tailored to address
the intricacies associated with time-dependent simulations of
electronic systems, thereby ensuring the accuracy and stability
of our results.
The successful application of our methodology is demon-

strated through the investigation of the HHG phenomena in
diatomic molecules induced by a visible-to-NIR laser pulse.
For the H2 molecule, we demonstrate that while the TDHF
method slightly underestimates the HHG yield, it accurately
predicts the cutoff position and overall structure. This suggests
that the correlation of HHG to H2 is relatively small. In
contrast, it is inevitable to go beyond the single-determinant
TDHF approach in order to provide a quantitative description
of HHG from LiH. We also demonstrate that the flexible
decomposition of the active configuration space in the TD-
CASSCF method allows us to identify the origin of the spectral
minimum of HHG from N2.
The present implementation requires that the laser polar-

ization direction be parallel to the molecular axis. Otherwise,
the magnetic quantum number of each orbital is mixed, which
greatly increases the computational cost. A rough estimation of
the computational cost increase is (Kξ − 1)Kη → (Kξ − 1)Kη

2.
Generalizing the treatment of arbitrary polarization will be one
aspect of our further work. Other aspects include considering
nuclear motions24,56−58 and incorporating more flexible
theories, such as the TD-ORMAS method.25 It is also
beneficial to compare the TD-MCSCF results with those

from the time-dependent density function theory,59−61

addressing the importance of electron correlation and
entanglement.
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Figure 6. High-harmonic spectra of a N2 molecule irradiated by an
infrared laser pulse with a wavelength of 800 nm, an intensity of 2 ×
1014 W/cm2, a duration of 10 optical cycles, and a trapezoidal
envelope. Results obtained for the TD-CASSCF with (nfc, ndc, na) =
(4, 0, 6) and (6, 0, 4). The number of angular DVR points is set to be
Kη = 23. The equilibrium internuclear distance of N2 is R = 2.074 au.
Arrows indicate the position of the structure minimum.
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order many-body perturbation theory

Molecular Physics e1813910

 掲載論文のDOI（デジタルオブジェクト識別子）  査読の有無

オープンアクセスとしている（また、その予定である） －

 ４．巻
Pathak Himadri、Sato Takeshi、Ishikawa Kenichi L. 118
 １．著者名

10.1063/5.0008789

 ３．雑誌名  ６．最初と最後の頁

有

 オープンアクセス  国際共著

 ２．論文標題  ５．発行年
Time-dependent optimized coupled-cluster method for multielectron dynamics. III. A second-order
many-body perturbation approximation

The Journal of Chemical Physics 034110～034110

 掲載論文のDOI（デジタルオブジェクト識別子）  査読の有無

オープンアクセスとしている（また、その予定である） －

 ４．巻
Pathak Himadri、Sato Takeshi、Ishikawa Kenichi L. 153
 １．著者名

10.1103/PhysRevA.104.043104

 ３．雑誌名  ６．最初と最後の頁

有

 オープンアクセス  国際共著

 ２．論文標題  ５．発行年
Implementation of a time-dependent multiconfiguration self-consistent-field method for coupled
electron-nuclear dynamics in diatomic molecules driven by intense laser pulses

Physical Review A 043104~043104

 掲載論文のDOI（デジタルオブジェクト識別子）  査読の有無

 ４．巻
Li Yang、Sato Takeshi、Ishikawa Kenichi L. 104
 １．著者名



2020年

2021年

2020年

2020年

オープンアクセスではない、又はオープンアクセスが困難 －

なし

 ３．雑誌名  ６．最初と最後の頁

有

 オープンアクセス  国際共著

 ２．論文標題  ５．発行年
多電子ダイナミクスに向けた時間依存波動関数理論

理論化学会誌「フロンティア」 205～215

 掲載論文のDOI（デジタルオブジェクト識別子）  査読の有無

オープンアクセスではない、又はオープンアクセスが困難 －

 ４．巻
佐藤健 2
 １．著者名

なし

 ３．雑誌名  ６．最初と最後の頁

無

 オープンアクセス  国際共著

 ２．論文標題  ５．発行年
高強度レーザーパルス中の多電子ダイナミクスの新展開

光アライアンス 29～33

 掲載論文のDOI（デジタルオブジェクト識別子）  査読の有無

オープンアクセスではない、又はオープンアクセスが困難 該当する

 ４．巻
石川顕一、佐藤健 31
 １．著者名

10.1016/j.physrep.2020.12.002

 ３．雑誌名  ６．最初と最後の頁

有

 オープンアクセス  国際共著

 ２．論文標題  ５．発行年
Atomic, molecular and optical physics applications of longitudinally coherent and narrow
bandwidth Free-Electron Lasers

Physics Reports 1～59

 掲載論文のDOI（デジタルオブジェクト識別子）  査読の有無

オープンアクセスとしている（また、その予定である） 該当する

 ４．巻
Callegari Carlo、Grum-Grzhimailo Alexei N.、Ishikawa Kenichi L.、Prince Kevin C.、Sansone
Giuseppe、Ueda Kiyoshi

904
 １．著者名

10.1103/PhysRevX.10.031070

 ３．雑誌名  ６．最初と最後の頁

有

 オープンアクセス  国際共著

 ２．論文標題  ５．発行年
New Method for Measuring Angle-Resolved Phases in Photoemission

Physical Review X 31070

 掲載論文のDOI（デジタルオブジェクト識別子）  査読の有無

 ４．巻
You Daehyun、Ueda Kiyoshi、Tugs Oyunbileg、Orimo Yuki、Sato Takeshi、Ishikawa Kenichi L. et al. 10
 １．著者名



2019年

2019年

2019年

2019年

オープンアクセスとしている（また、その予定である） 該当する

10.1140/epjd/e2019-100066-y

 ３．雑誌名  ６．最初と最後の頁

有

 オープンアクセス  国際共著

 ２．論文標題  ５．発行年
Comparison between quantum and classical calculations for above threshold ionization of argon

The European Physical Journal D 153-1~5

 掲載論文のDOI（デジタルオブジェクト識別子）  査読の有無

オープンアクセスとしている（また、その予定である） －

 ４．巻
Orimo Yuki、Tok?si Karoly、Sato Takeshi、Ishikawa Kenichi L. 73
 １．著者名

10.1103/PhysRevA.100.013419

 ３．雑誌名  ６．最初と最後の頁

有

 オープンアクセス  国際共著

 ２．論文標題  ５．発行年
Application of the time-dependent surface flux method to the time-dependent multiconfiguration
self-consistent-field method

Physical Review A 013419-1~8

 掲載論文のDOI（デジタルオブジェクト識別子）  査読の有無

オープンアクセスとしている（また、その予定である） －

 ４．巻
Orimo Yuki、Sato Takeshi、Ishikawa Kenichi L. 100
 １．著者名

10.1103/PhysRevA.99.063420

 ３．雑誌名  ６．最初と最後の頁

有

 オープンアクセス  国際共著

 ２．論文標題  ５．発行年
Time-dependent multiconfiguration self-consistent-field study on resonantly enhanced high-order
harmonic generation from transition-metal elements

Physical Review A 063420-1~7

 掲載論文のDOI（デジタルオブジェクト識別子）  査読の有無

オープンアクセスではない、又はオープンアクセスが困難 －

 ４．巻
Wahyutama Imam S.、Sato Takeshi、Ishikawa Kenichi L. 99
 １．著者名

10.1103/PhysRevA.99.043401

 ３．雑誌名  ６．最初と最後の頁

有

 オープンアクセス  国際共著

 ２．論文標題  ５．発行年
High-order harmonic generation enhanced by laser-induced electron recollision

Physical Review A 043401-1~5

 掲載論文のDOI（デジタルオブジェクト識別子）  査読の有無

 ４．巻
Li Yang、Sato Takeshi、Ishikawa Kenichi L. 99
 １．著者名



2019年

2019年

2019年

2020年

オープンアクセスではない、又はオープンアクセスが困難 －

10.1063/1.5143747

 ３．雑誌名  ６．最初と最後の頁

有

 オープンアクセス  国際共著

 ２．論文標題  ５．発行年
Time-dependent optimized coupled-cluster method for multielectron dynamics. II. A coupled
electron-pair approximation

The Journal of Chemical Physics 124115～124115

 掲載論文のDOI（デジタルオブジェクト識別子）  査読の有無

オープンアクセスではない、又はオープンアクセスが困難 該当する

 ４．巻
Pathak Himadri、Sato Takeshi、Ishikawa Kenichi L. 152
 １．著者名

10.1103/PhysRevLett.123.213904

 ３．雑誌名  ６．最初と最後の頁

有

 オープンアクセス  国際共著

 ２．論文標題  ５．発行年
Complete Characterization of Phase and Amplitude of Bichromatic Extreme Ultraviolet Light

Physical Review Letters 213904 1~7

 掲載論文のDOI（デジタルオブジェクト識別子）  査読の有無

オープンアクセスとしている（また、その予定である） 該当する

 ４．巻
Di Fraia Michele、Plekan Oksana、Callegari Carlo、Prince Kevin C.、Orimo Yuki、Tugs Oyunbileg、
Sato Takeshi、Ishikawa Kenichi L., et al.

123
 １．著者名

10.1088/1367-2630/ab520d

 ３．雑誌名  ６．最初と最後の頁

有

 オープンアクセス  国際共著

 ２．論文標題  ５．発行年
A detailed investigation of single-photon laser enabled Auger decay in neon

New Journal of Physics 113036～113036

 掲載論文のDOI（デジタルオブジェクト識別子）  査読の有無

オープンアクセスとしている（また、その予定である） －

 ４．巻
You Daehyun、Ueda Kiyoshi、Ruberti Marco、Ishikawa Kenichi L、et al. 21
 １．著者名

10.1103/PhysRevA.100.043402

 ３．雑誌名  ６．最初と最後の頁

有

 オープンアクセス  国際共著

 ２．論文標題  ５．発行年
Implementation of a gauge-invariant time-dependent configuration-interaction-singles method for
three-dimensional atoms

Physical Review A 043402-1~8

 掲載論文のDOI（デジタルオブジェクト識別子）  査読の有無

 ４．巻
Teramura Takuma、Sato Takeshi、Ishikawa Kenichi L. 100
 １．著者名



2019年

2023年

2024年

2023年

オープンアクセスとしている（また、その予定である） －

10.1139/cjc-2022-0280

 ３．雑誌名  ６．最初と最後の頁

有

 オープンアクセス  国際共著

 ５．発行年 ２．論文標題
Efficient simulation of multielectron dynamics in molecules under intense laser pulses:
implementation of the multiconfiguration time-dependent Hartree?Fock method based on the
adaptive finite element method

Canadian Journal of Chemistry 664～671

 掲載論文のDOI（デジタルオブジェクト識別子）  査読の有無

オープンアクセスではない、又はオープンアクセスが困難 該当する

 ４．巻
Orimo Yuki、Sato Takeshi、Ishikawa Kenichi L. 101
 １．著者名

10.1021/acs.jpca.3c06799

 ３．雑誌名  ６．最初と最後の頁

有

 オープンアクセス  国際共著

 ２．論文標題  ５．発行年
Implementation of the Time-Dependent Complete-Active-Space Self-Consistent-Field Method for
Diatomic Molecules

The Journal of Physical Chemistry A 1523～1532

 掲載論文のDOI（デジタルオブジェクト識別子）  査読の有無

オープンアクセスではない、又はオープンアクセスが困難 該当する

 ４．巻
Li Yang、He Feng、Sato Takeshi、Ishikawa Kenichi L. 128
 １．著者名

10.1021/acs.jpca.3c06781

 ３．雑誌名  ６．最初と最後の頁

有

 オープンアクセス  国際共著

 ２．論文標題  ５．発行年
Control of Ion-Photoelectron Entanglement and Coherence Via Rabi Oscillations

The Journal of Physical Chemistry A 10638～10646

 掲載論文のDOI（デジタルオブジェクト識別子）  査読の有無

オープンアクセスではない、又はオープンアクセスが困難 －

 ４．巻
Ishikawa Kenichi L.、Prince Kevin C.、Ueda Kiyoshi 127
 １．著者名

なし

 ３．雑誌名  ６．最初と最後の頁

無

 オープンアクセス  国際共著

 ２．論文標題  ５．発行年
多電子ダイナミクスの第一原理シミュレーション

月刊OPTRONICS 108-112

 掲載論文のDOI（デジタルオブジェクト識別子）  査読の有無

 ４．巻
石川顕一 38
 １．著者名



2023年

2023年

2024年

〔学会発表〕　計34件（うち招待講演　15件／うち国際学会　16件）

2022年

 ２．発表標題

WATOC 2020（招待講演）（国際学会）
 ３．学会等名

 １．発表者名

オープンアクセスではない、又はオープンアクセスが困難 －

Explicitly time-dependent wavefunction-based methods for intense laser-driven multielectron dynamics（口頭）

 ４．発表年

Takeshi Sato

なし

 ３．雑誌名  ６．最初と最後の頁

無

 オープンアクセス  国際共著

 ２．論文標題  ５．発行年
アト秒科学と理論

月刊OPTRONICS 169～174

 掲載論文のDOI（デジタルオブジェクト識別子）  査読の有無

オープンアクセスではない、又はオープンアクセスが困難 －

 ４．巻
石川 顕一 43-508
 １．著者名

10.1021/acs.jpca.3c06530

 ３．雑誌名  ６．最初と最後の頁

有

 オープンアクセス  国際共著

 ２．論文標題  ５．発行年
Use of Erfgau Potential for Simulations of Multielectron Dynamics in Intense Laser Pulses

The Journal of Physical Chemistry A 10499～10505

 掲載論文のDOI（デジタルオブジェクト識別子）  査読の有無

オープンアクセスとしている（また、その予定である） －

 ４．巻
Orimo Yuki、Sato Takeshi、Ishikawa Kenichi L. 127
 １．著者名

10.1139/cjc-2022-0297

 ３．雑誌名  ６．最初と最後の頁

有

 オープンアクセス  国際共著

 ２．論文標題  ５．発行年
Time-dependent multiconfiguration self-consistent-field and time-dependent optimized coupled-
cluster methods for intense laser-driven multielectron dynamics

Canadian Journal of Chemistry 698～709

 掲載論文のDOI（デジタルオブジェクト識別子）  査読の有無

 ４．巻
Sato Takeshi、Pathak Himadri、Orimo Yuki、Ishikawa Kenichi L. 101
 １．著者名



2022年

2022年

2023年

2022年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

ATTO Ⅷ Conference（国際学会）

第83回応用物理学会秋季学術講演会

第７０回応用物理学会春季学術講演会

ISUILS 2022（招待講演）（国際学会）

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

Yuki Orimo, Teramura Takuma, Takeshi Sato, Kenichi L. Ishikawa

佐藤健、石川顕一

佐藤健、石川顕一

Takeshi Sato, Yuki Orimo, Yang Li, and Kenichi L. Ishikawa

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

 ４．発表年

 ４．発表年

Time-Dependent Multiconfiguration Theories for Atoms and Molecules in Intense Laser Fields

Ab initio simulation of photoelectron energy spectra emitted from molecules based on the time-dependent configuration-
interaction-singels method

非断熱分子ダイナミクスのための時間依存結合クラスター法の開発 II

非断熱分子ダイナミクスのための時間依存結合クラスター法の開発 III

 ４．発表年

 ４．発表年



2022年

2021年

2021年

2021年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

18th International Conference of Computational Methods in Sciences and Engineering (ICCMSE 2022)

6th International Symposium on Intense Field, Short Wavelength Atomic and Molecular Processes  (ISWAMP 2021)（招待講演）（国
際学会）

The International Chemical Congress of Pacific Basin Societies 2021（招待講演）（国際学会）

第82回 応用物理学会秋季学術講演会

 ３．学会等名

Takeshi Sato, Yuki Orimo, Yang Li, and Kenichi L. Ishikawa

Y. Orimo, T. Sato, and K. L. Ishikawa

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

Takeshi Sato

福井 義光、織茂 悠貴、寺村 拓磨、佐藤 健、石川 顕一

 ３．学会等名

 ３．学会等名

Time-Dependent Multiconfiguration Approaches for Atoms and Molecules in Intense Laser Fields

Implementation of the first-principles simulation based on time-dependent multiconfiguration self-consistent field methods
for polyatomic molecules under intense laser pulses

Explicitly time-dependent wavefunction-based methods for intense laser-driven multielectron dynamics

キラル分子の二色円偏光高次高調波分光の第一原理シミュレーション

 ３．学会等名



2021年

2021年

2022年

2022年

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

第15回 分子科学討論会

第15回 分子科学討論会

日本化学会2022年次大会

第69回応用物理学会春季学術講演会

佐藤 健、石川 顕一

Takeshi Sato

福井 義光、織茂 悠貴、寺村 拓磨、佐藤 健、石川 顕一

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

非断熱分子ダイナミクスのための時間依存結合クラスター法の開発

Simulations of strong laser-driven multielectron dynamics using classical and quantum computers

キラル分子の二色円偏光高次高調波分光の第一原理シミュレーション (2)
 ２．発表標題

多配置波動関数理論に基づく強レーザー場中の多原子分子のための実時間第一原理計算の実装

 １．発表者名
織茂悠貴，佐藤健，石川顕一

 ２．発表標題



2022年

2022年

2021年

2021年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ３．学会等名

 ３．学会等名

Quantum Science Symposium, ICCMSE 2021（招待講演）（国際学会）

Workshop "Molecular quantum dynamics beyond bound states"（招待講演）（国際学会）

 ３．学会等名

 ３．学会等名

Takeshi Sato

Yang Li, Takeshi Sato1, Kenichi Ishikawa

佐藤健、石川顕一

Kenichi L. Ishikawa

第69回応用物理学会春季学術講演会

第69回応用物理学会春季学術講演会

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

Time-dependent wavefunction-based methods for intense laser- driven multielectron dynamics

Implementation of the time-dependent multiconfiguration method for diatomic molecules

非断熱分子ダイナミクスのための時間依存結合クラスター法の開発

Strong-Field Physics from the First Principles

 １．発表者名

 １．発表者名

 ２．発表標題



2021年

2020年

2020年

2020年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

Workshop "Molecular quantum dynamics beyond bound states"（国際学会）

第８1回応用物理学会秋季学術講演会

Yuki Orimo, Takeshi Sato, and Kenichi L. Ishikawa

Yang Li、Takeshi Sato、Kenichi Ishikawa

磯野 悠太郎、佐藤 健、石川 顕一

寺村 拓磨、佐藤 健、石川 顕一

第８1回応用物理学会秋季学術講演会

第８1回応用物理学会秋季学術講演会

 ２．発表標題

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

Development of real-time Ab Initio simulations based on multiconfiguration self-consistent field methods for molecules under
laser pulses

Implementation of the time-dependent Hartree-Fock method for diatomic molecules on prolate spheroidal coordinates

非直交曲線座標による時間依存ハートリー・フォック法の数値実装

ゲージ不変なTDCIS法の実空間三次元分子への実装(2)

 １．発表者名



2020年

2021年

2021年

2019年

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

第８1回応用物理学会秋季学術講演会

第68回応用物理学会春季学術講演会

第68回応用物理学会春季学術講演会

ICCMSE2019(5th Computational Chemistry Symposium)（招待講演）（国際学会）

磯野 悠太郎、佐藤 健、石川 顕一

織茂 悠貴、トゥグス オユーンビレグ、佐藤 健、ユ デヒョン、上田 潔、石川 顕一

Kenichi L. Ishikawa

 ２．発表標題

 ２．発表標題

織茂 悠貴、佐藤 健、石川 顕一

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

曲線座標による多配置時間依存ハートリーフォック法の数値実装

時間依存多配置波動関数理論に基づく第一原理計算からの光電子波束の振幅及び位相の抽出
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