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研究成果の概要（和文）：強レーザー場における原子・分子、クラスターとナノ粒子に対して、FFTを利用して
新時間依存密度汎関数計算方法を開発した。その計算方法に基づく大規模な数値計算で、水素分子や酸素分子の
電離と解離過程を解明し、その理解の上に、強レーザー場で、動的過程の制御を提案した。さらに、円偏光アト
秒レーザーを生成のために、２色円偏光強レーザー場中の原子過程を詳しく計算で、高次高調波の生成と関連の
電離過程を解明した。特に、楕円偏光強レーザー場中原子の電離と励起二つの過程を統一の分析方法を開発し
た。たくさんの関係過程をこの方法で分析することになった。

研究成果の概要（英文）：We have developed a new time-dependent density functional method based on 
FFT for atoms, molecules, clusters and nano-particles in a strong laser field. Based on the method, 
we have investigated the ionization and dissociation processes of hydrogen molecules, oxygen 
molecules in an intense laser field and based the understanding we proposed a way to control the 
dynamics processes by intense lasers. Meanwhile, to cope with the researches on the generating a 
circularly polarized attosecond pulse, we have investigated the related processes, atomic ionization
 in two-color circularly polarized laser fields and our results are in good agreement with 
experiments. Specially, we have developed a theory to treat the photo-ionization and 
photo-excitation of atoms in a strong elliptically polarized field in a unified way and the method 
can be used for many dynamics processes.  

研究分野：物理　原子分子

キーワード： 強レーザー場　原子励起と電離　アト秒物理　楕円偏光

  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
本研究は基礎研究である。学術意義について三の点から述べる。（１）計算方法の開発：より精度の良い時間依
存密度汎関数の計算方法を開発し、強レーザーにおけるナノ粒子の動的過程を理論計算で調べることができる。
（２）基礎過程の解明：理論計算で、強レーザー場の補助で水素分子や酸素分子X線での電離と解離のメカニズ
ムを解明し、基礎の過程に対して、理解できる。（３）動的過程の制御：メカニズムの解明による、レーザーの
強度やX―線との到着の時間遅延で電離と解離過程の制御ができることを明らかになった。

※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、研究者個人に帰属されます。



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９（共通） 
１．研究開始当初の背景 

 

レーザー技術の進展に伴う、赤外線や中赤外線強レーザーで生成されたアト秒レーザーが実用

可能になったが、大分線偏光パルスしかなかったのは事実であった。研究開始当初、生体分子測

定のために、２色円偏光強レーザーで円偏光アト秒パルス生成の実験報告があった。従来、円偏

光強レーザーで高次高調波が生成できないのは常識であるのに、なぜ、２色円偏光でできるのか。

そのメカニズムや関連の過程、例えば、楕円偏光強レーザー場における原子電離過程などが、研

究の焦点になった。 

強レーザー場における原子・分子過程は複雑であるので、通常の摂動論は適用しないのは、この

研究分野よく知られている。さらに、原子・分子だけではなくて、クラスター、ナノ粒子や固体

と強レーザー場の相互作用の研究もし始めた。その理論研究は従来の線偏光強レーザー場にお

ける原子の計算と比べて、問題は難しく、計算量も膨大になっている。その背景で、新しい計算

手法の開発が必要の条件となった。 

 

２．研究の目的 

 

まず、強レーザー場における多原子分子やクラスター電離過程に対して、第一原理計算できる計

算手法を開発して、その計算方法で２色円偏光レーザー場における分子電離過程のメカニズム

を解明する。そのうえで、２色レーザーの時間遅延による、分子電離解離過程の制御方法を探索

する。更にその計算コードを最新の計算加速装置 Xeon Phiに移植して、強レーザーにおける分

子電離と分子軸とレーザー場になす角の関係を研究する。最後、その計算コードを並列化して、

筑波大学計算科学センターの Xeon Phiを着用のスーパーコンピューターで大量な計算をして、

様々な問題を研究する。 

 

３．研究の方法 

 

(1) 我々が開発した線偏光強レーザー場における原子動的過程の計算方法を楕円偏光の問題解

決できるように、書き直した。計算量だけ、楕円偏光の方は線偏光の方より、千倍以上になって

いるので、計算コードを並列化して、筑波大学計算科学センターの Xeon Phiを着用のスーパー

コンピューターで大量な計算を行った。 

(2) 強レーザー場中における多原子系に対して、高速フーリエ変換で新しい時間依存密度汎

関数計算法の開発である。この作業を終えたから、出来た計算コードを計算加速器 Xeon Phi

に移植して、並列化後、大規模な計算で、様々な強レーザー場における分子電離過程の研究

が可能になる。 

 
４．研究成果 

 

３次元時間依存の計算コードの開発 

線偏向強レーザー場における原子による高次高調波の生成は新しいアト秒レーザーの光源とし

てよく使われているが、生体分子はキラリティー分子であるので、円偏光のアト秒レーザーで測

定されたら、たくさんの生体分子の情報を得るのは本分野の研究課題になった。単色円偏光強レ

ーザー場中高次高調波の生成が原理的にできない。Colorado 大学の実験グループが２色円偏向

強レーザーを用いて、円偏光アト秒レーザーの生成が成功と報告した。生成したアト秒レーザー

の強度とエネルギーが原子核に戻る電子の状況に依存するので、我々は従来線偏向強レーザー



場における原子過程に対しての計算コード（２次元時間依存の計算）を円偏光線偏向強レーザー

場における原子過程（３次元時間依存の計算）に拡張した。計算量が数百倍、数千倍増えている

ために、スーパーコンピューターOakforest-PACS に移植した。開発した計算コードで以下の研

究成果を得た。 

 

(1) ２色円偏光レーザー場における原子電離 

簡単なトンネル電離のモデルの予測によると電

離確率と偏光の向き（同じか）は関係ないのに、

我々の計算は関係あると予測した。２色円偏向

レーザー場における円偏向アトレーザーの生成

量は原子核に戻る電子の状況に依存するため

に、我々は２色レーザーの強度と時間遅延より、

電子確率増加の方法を大規模な数値計算で探索

した。図１のように、実験で我々の予測を確認

された。この研究はアメリカ Colorado 大学の実

験グループ共同研究の成果とした Physical 

Review A に発表した。さらに、その研究結果に

よって、より高強度の円偏光アトレーザーの生

成が可能になった。 

 

(2) 強レーザー場における原子多重電離過程 

レーザー技術の進歩に伴い、中赤外線強レーザ

ーにおける原子電離過程の報告が次々発表され

たが、多電子関連しているので、理論解釈は難

しい。その理由は従来よく使われている単電子

近似が利用できなくなるからである。我々は新

しい時間依存の密度汎関数理論の計算方法を開

発し、その新計算方法で強レーザー場における

原子多重電離過程を調べた。従来の実験結果と

理論計算によって，レーザー強度を上げると，

二重電離の割合も上がる。我々の計算結果によ

ると，図２のようにある強度の領域内レーザー

強度を下げると，二重電離の割合が上がる。こ

の異常な現象をスペインの実験グループに報告

したところ，実験でこの現象は確認された。本

研究は国際共同研究の成果として，Physical 

Review A に発表した。 

 

(3) 楕円偏向強レーザー場における原子過程 

楕円偏向強レーザー場における原子の電離と励起は二つ独立の過程であるので、別々に分析す

るのが従来の研究のやり方であった。我々は３次元時間依存の計算方法を開発したが、楕円偏光

強レーザー場中原子励起と電離過程別々で計算するのは膨大な計算資源が必要である。計算資

図１：２色円偏向強レーザー場におる Ar, Kr

原子電離確率と２色レーザー強度の関係。 

図２：中赤外線強レーザー場における Xe 

原子の多重電離確率と強度の関係。 



源の節約と基礎過程の理解のために、励起と電離過程

を統一する分析手法を探索した。摂動論適用な問題に

対した、量子欠損理論で、光励起と光電離過程を量子

欠損で統一描写することができる。その理論を楕円偏

向強レーザーの問題に応用すると図３のように励起

確率を適切な規格化された後、電離確率と同じ分析す

ることができる。その結果で励起と電離、どちらか一

つの状況がわかったら、すべての（励起と電離）状況

も分かれることになる。その研究結果は Phys. Rev. A

に発表した。 

 

(4) レーザー補助の光電子異常な角度分布 

最近、実験で強レーザー補助の原子 X 線電離電子の

角度分布が測定された。その結果はこの分野でよく使

われている強レーザー場近似の予測と異なるという

ことが図４のように示された。その原因を調べるため

に、我々は理論計算を行った。電離された電子と親イ

オンとのクーロン相互作用の有無を比べて、その異常

な角度分布はクーロン相互作用の影響であると明示

された。その研究結果は Phys. Rev. A に発表した。 

 

(5) 反陽子とヘリウム原子の衝突過程 

我々が開発した３次元時間依存の計算コードは強レ

ーザー場における原子過程以外の原子過程も計算可

能かどうかを調べた。ウィン工科大学の共同研究者が

反陽子とヘリウム原子の衝突によってエネルギーの

損失について計算したとき，異常な入射エネルギーの

依存性が見つかった。その依存性を確認のために私と

連絡して，我々の計算手法で反陽子とヘリウム原子の

衝突によってエネルギーの損失について計算したと

ころ，異常な入射エネルギーの依存性は計算収束の原

因と確認した。先方は我々のような大規模な収束計算

を行った。改善された計算結果は図５のように予測な

入射エネルギーの依存性を再現できた。共同研究の結

果は Phys. Rev. A に発表した。 

 

図３：楕円偏光強レーザー場にお

ける水素原子の励起や電離と楕

円度の関係。差し込み図は励起と

電離過程を統一で表せる。 

図５：反陽子とヘリウム原子衝突における

電離された電子のエネルギー分布。  (a) 

散乱断面積、 (b) エネルギー損失断面積。 

図４：強レーザー補助の光電離電子の角

度分布。(a) 従来強レーザー場近似の理

論予測、(b) 我々の計算結果。 
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