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研究成果の概要（和文）：（１）我々の理論研究によって、中赤外線強レーザー場における原子電離過程を明らかにし
た。特にレーザー中低エネルギー電子半周期の電離と多周期の干渉過程の起用を解明した。（２）（１）の研究成果に
より、強レーザーによる原子・分子の光吸収過程の制御メカニズムを明らかにした。（３）実空間、実時間の密度汎関
数計算法で物質の導電性を研究した。強レーザーを絶縁体に照射すると、絶縁体は瞬間的に導体になるメカニズムを明
らかにした。強レーザーで物質性能を改造する方法を探索した。

研究成果の概要（英文）：(1) Based on our theoretical simulations, we have discovered the mechanism of the 
atomic ionization process in the strong laser field, by decomposing the contributions of half-cycle 
ionization and the interference of multi-cycle. (2) Based on the results of (1), we investigated the 
control mechanism of atomic, molecular photo-absorption process by intense laser. (3) Based on real 
space, real time density functional theory simulation, we discovered the mechanism of how an insulator 
can become a conductor in the femtosecond time domain by strong field.

研究分野：原子・分子と光
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１．研究開始当初の背景 
当時、レーザー技術の進展に伴う、中赤外線
強レーザーやアト秒レーザーが実用可能に
なった。このアト秒軟Ｘ線と赤外線を同時に
原子・分子に照射すると、軟Ｘ線の到着時間
によって、原子電離確率を大きく変化させる
ことが可能であることが報告された。この現
象は、赤外線における電子の運動を Floquet
理論で解析することにより解明できること
が我々の理論研究により示されている。その
理解の上に、アト秒軟Ｘ線のエネルギーとパ
ルスの到着時間を調整することにより軟Ｘ
線の物質透過をアト秒の範囲で精密に制御
可能であることを示した。この理論提案の検
証として、軟Ｘ線が物質を透過するかどうか
をアト秒の範囲で制御できることが実験に
より実際確認された。これらの研究をきっか
けとして、赤外線の二次照射による光吸収過
程の制御方法を探索する研究が一層活発化
しており、分子解離過程の制御にも発展して
いった。 
 
もう一方、分子細かい内部構造を見るため
に、波長が長い(4000 nm)強レーザーも開
発された。しかし、波長が長くなると従来
のシュレーディンガー方程式の直接解法に
よる計算は困難となる。計算量は波長の６
乗に比例して増大するたが７００倍になっ
てしまうからであった。計算量の問題以外
にも従来の時間依存のシュレーディンガー
方程式解く手法そのものがこの問題に対し
て適用可能かどうかも計算精度の観点から
問題となった。それゆえ新しい計算手法を
開発が必須の条件となった。 
 
 
２．研究の目的 

まず、我々が開発した計算手法を GPU ク

ラスターで使えるように計算コードを書き

換えて、赤外線の付加による原子光吸収過

程の有効制御方法を探索する。更に、その

方法を各角運動量ごとに MPI 化して、中

赤外線強レーザーにおける原子過程も計算

可能になる。本研究は電離した電子を

Coulomb Volkov 波動関数で描写してする

ことにより計算精度を上げ、電子運動量分

布から精密な原子・分子イオンの内部構造

を得る方法を開発する。 
 
３．研究の方法 

（１）我々が開発した唯一の計算手法：時間
依存Schrodinger方程式の積分解法を各角運
動量ごとにMPI化して、中赤外線強レーザ
ーにおける原子過程を研究する。 
（２）擬ポテンシャルを利用して、FFTで
新しい実空間の時間依存密度汎関数の計算
方法を開発して、空間分点が１０億ぐらい
問題に対して研究可能になる。 
 
４．研究成果 
(1) 赤外線強レーザーによるアト秒レーザ
ーで水素分子解離過程について、我々の理論 

 
計算と実験共同で非対称のメカニズムを明
らかにした。図のように二つレーザー到着時 
間の遅延による、解離過程の制御方法の原理
も解明した。研究結果はアメリカ科学院の有
名な雑誌 PNAS に発表された。 
 
(2) 赤外線強レーザーによるアト秒レーザ
ーで Ar 原子の２重電離について、我々の理
論計算と実験共同で産出量の制御方法を探
索した。特に二つのメカニズム 
（共鳴、非共鳴過程）を明らかにした。研究
結果はこの分野で有名な雑誌、 Physical 
Review Letters に発表された。 
 
(3) 大規模な実空間の密度汎関数理論での
計算で物質の導電性の研究を行った。特に図
のように絶縁体に強レーザーを照射すると、 
 

 
絶縁体は瞬間的（フェト秒範囲内）に導体に
なるメカニズムを明らかにした。研究結果は
この分野で有名な雑誌、Physical Review 
Letters に発表された。 
 
(4) 強レーザー場における動的過程につい
て擬ポテンシャルの適用性を調べた。完全密
度汎関数法から計算結果と擬ポテンシャル
で得られた結果比べて、擬ポテンシャルの適



用範囲を明らかにした。研究結果は Physical 
Review A に発表された。 
 
(5) 赤外線強レーザーによる He 原子吸収ス
ペクトルの制御方法や原子構造得る方法を
探索した。特に図のように長い時間遅延で原 

 
子構造の詳細を得ることを明らかにした。研
究結果 J Phys. B に発表された。 
 
 
(6) 我々の理論研究で、中赤外線におけるで
原子電離過程のメカニズムを明らかにした。
特に図のように当時研究の焦点、低エネルギ
ー電離の起因を半周期の電離と多周期の干 
 

渉過程の寄与を図のように解明した。研究結
果は Physical Review A に発表された。 
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