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研究成果の概要（和文）：高強度レーザー照射によって誘起される多電子系原子・分子の再衝突過程を利用した
超高速イメージングについて、理論および計算手法を開発した。いくつかの系について高精度数値計算および解
析理論により定量的な分析を行った。これにより、実時間原子分子ダイナミクスの研究に新しい道が開け、また
高強度レーザーと物質の相互作用に関する深い知見を得た。

研究成果の概要（英文）：We have developed theoretical and computational methods for ultrafast 
imaging of multi-electron atomic and molecular systems using rescattering processes induced by 
intense laser pulses. Quantitative studies for several systems were done. Our results open a new 
route to the time-resolved study of ultrafast atomic and molecular dynamics, and obtain deeper 
understanding of the intense laser-matter interaction.
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１．研究開始当初の背景 
レーザー技術と関連する測定装置の進歩に
伴い、高強度レーザーパルスを利用した、ア
ト秒スケールの超高速原子分子イメージン
グに関する研究が活発に行われるようにな
ってきている。近年、高強度レーザーパルス
照射によって生じるトンネルイオン化―再
衝突過程が分子の構造に強く依存すること
が見出され、実験によって観測される高調波
スペクトルや光電子スペクトルから分子構
造を抽出する試みが行われるようになった。
これまでの研究では、有効 1電子描像に基づ
く解析が主として行われていたため、多電子
の効果や原子核の運動を取り入れた理論解
析手法の発展が望まれていた。 
 
２．研究の目的 
本研究の目的は、高強度レーザー照射によっ
て誘起される分子の再衝突過程を利用した
超高速イメージングについて、多電子の効果
や核振動の効果を取り入れた理論的手法を
構築することである。これまでに蓄積してき
た、有効 1電子模型に基づく手法を多電子系
に拡張する。そして複数の軌道が関与すると
いった、多電子電子状態まで含めたより複雑
な分子の状態遷移を取り扱う。また、核振動
効果を含めた関連する高強度レーザー場中
の分子ダイナミクスの研究も行う。 
 
３．研究の方法 
再衝突過程についての高精度数値計算、解析
的理論を用いて研究を進める。高精度数値計
算においては、多電子系の計算コード、およ
び、クーロン 3体系の波動関数を生成するコ
ードの開発を行い、それらをもとに分子多体
系ダイナミクスの分析を行う。解析的理論研
究においては、分子内の電子の運動の時間ス
ケールが、外場であるレーザー電場の時間変
化よりもずっと遅いという事実に基づいた
断熱理論を基礎にして、理論および計算手法
の開発を行う。これらを基に分子イメージン
グ手法を開拓する。 
 
４．研究成果 
多電子原子について最も基礎的な2電子系の
時間依存を分析するための計算コードを開
発、高速化し、強レーザー場中の多電子ダイ
ナミクスの研究を行った。また、クーロン３
体系の散乱状態の計算コードを精密化し、水
素分子イオン同位体効果などを調べ、ダイナ
ミクス研究に重要な知見を得た。 

解析的理論研究について、静電場中の多電
子系のトンネルイオン化の理論を完成させ
た。そして、ダイソン軌道を用いた定式化を
行い、いくつかの原子について分析を行った。
さらに、トンネルイオン化の分析において、
核振動の効果の理論的取り扱いについて定
量的な議論を行った。また、レーザー場中で
歪められた複数の分子軌道の寄与を調べる
ため、実験グループと共同して研究をすすめ、

CH3X 分子の高次高調波スペクトルの解析を
行った。 
光電子スペクトルから標的原子の抽出法
の研究については、トンネルイオン化した電
子の後方散乱成分から標的物質との散乱断
面積を抽出する「分離公式」を断熱理論によ
り導出し、実験結果と比較した。また、前方
散乱成分からは散乱振幅の位相が抽出でき
ることを見出し、高精度数値計算によって理
論の検証を行った。 
 
これら含め、得られた結果を学術論文とし
て発表した。 
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