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[1]原子核集団運動の理論、不安定核の構造

( 1) BCS形式による時間依存密度汎関数理論の拡張

(江幡、中務(理研)、稲倉、橋本、矢花)

原子核を系統的に計算する為には、対柑関と変形の効果を取り入れる事が重要である。我々は超伝

導の理論としてよく知られた BCS(Bardeen-Cooper-Schriefer)理論を時間依存の方法へ拡張し、三

次元座標空間のメッシュ表示を用いた実時期発展のブ。ログラム開発を行なったO 重いj京子核に重要

な核子超流動性を敢り入れた言己主を可能にし、線形応答の実時間計算や重イオン反応計算などに利

用する事を呂的とする。昨年度は現実的なSkyrme有効相互作用によるテスト計算を実行したが、今

年度はより重い核種の計算を可能とするための準備と、プログラムの完成を11伝忍する為の比較を行

ったO 重い領域への準備としては広範な原子核の超流動性を表す対相関エネルギー汎関数の導入を

行った。対相関エネルギー汎関数の導入は成功したが、重い領域を対象とする為には、より精度の

良い基底状態を用意:する必要がある事が分かったO プログラム完成については変形核のアイソスカ

ラー型四重極の強度分布関数を材料に、対相関について BCS理論よりも厳密な

HFB(Hartree-Fock-Bogoliubov)理論に基づく計算と比較した。その結果、 HFB理論に基づく計算と

かなり近い計算結果を出している事が分かった。また、励起モードに依存して自己無撞着性の重要

性が異なる事が分かった。現在は系統的計算への準備と重イオン反応言十算の準備を行なっている。

(2)時間依存密度汎関数理論による原子核の応答関数の系統的計算

(稲倉、中務(理研)、矢花)

安定核、不安定核を分け隔てる事なく広範囲に亘って原子核の光核反応の断面積を求める系統的計

算を進めた口光核反応は、微視的には最も単純な集団励起モードで表現されるので、これモードか

ら多くの原子核の性質が引き出せる。しかしながら、実験で観測されているのは安定核の一部だけ

であるので、これを計算する事で原子核の性質の理解が深められると共に、今後の実験の指針を与

える事にもなる。更に、この光核反応は元素組成が起きていると考えられている超新星爆発の r

課程にも深く関係している。一部の原子核の(臨b起エネノレギー領域lこ王尉もるピグミー共鳴状態、の有

無が、元素組成の成分率に大きな影響を与えるだが、そのピグミー共鳴状態の発現条件は不明のま

まである。光核反応の系統的計算を行う事で、ピグミー共鳴状態が発現する樹蕎の解明に一筋の光

を与えた。中性子過耕亥ではフェルミレベルが浅くなり、緩く郊噂された-粒子軌道が加工てくる。

特に軌道角運動量が小さな軌道で、は空間的に広がった波動関数を持つ。この軌道がピグミー共鳴状

態の発現に重要な役割を担っている事を示した。

(3)原子核の三次元的回事品軍動の理論

(橋本、堀端(青森大)) 
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有限量子系である原子核は様々な集団運動のモード、を持っている。回車品軍動は、その中でも最

も顕著な集団運動の例である O 原子核平均場は密度分布と緊密に関係している (nuclear

self-consistency)ので、原子核平均場の回車品軍動は内部核子によるコヒーレントな運動の王尉/しで、

ある。原子核の回転運動の研究は主に軸対称変形をした核の主軸まわりの定常回転を対象に行われ

てきた。クランキング模型に基づくこの考え方は、原子核の田転スベクトルの構造とその背景にあ

る力学について説明する上で、定性的にも定量的にも成功してきた。一方、理論的な立場からは、

主軸のまわりの回転運動だけではなく、より一般的な回車五霊場Jの存在が期待されている。原子核が

軸対称から船工、三軸非対称変形をすると、“主軸まわりの定常的な回転円とし1う基礎の上に一種の

フォノンが生じたような運動モードが起こることが BohrとMottelsonの教科書でも指摘されてい

る。ウォブリンク寸(wobbling)と呼ばれるこの揺動運動は回転軸が平均場の主軸から離れて才差運動

のように動き出すことを意味している。本研究では、ウォブリンク守運動のような三次元的な回事忌軍

動が原子核において生じる力学的機構を微視的に理解することを目的としている。

今年度はオスミウム 1820sの{路地回転 (tiltedaxis rotation; TAR)モードを含む励起状態

について生成座標法 (GCM)を用いて調べた。平均場近似では、オスミウムはprolate変形(レ

モン型)をしているので、主たる回転軸が乗っている“赤道"から見て“二IU~" 方向と“南緯"方

向に対称にクランクハートレーブオツクボゴリュボフ (CHFB)解が相主する。量子力学的には、

これらの対称な平均場解の|部こトンネル効果で、結合が生じ、 jヒ緯領域の解と南緯領域の解で縮退し

ていたものが分雛する可能性が考えられている。実験結果では、 P.M.Walkerらの実験で得られたK

量子数が8のバンドにおいて、基底状態のバンドとのバンド交差後の“シグネイチャ・スプリッテ

イング"と呼ばれる現象がこのトンネリングのアイディアで説明できると期待している。 GCMを

用いた計算によって角運動量がJニ 22から 28の領域で、エネルギースプリッティングが150 k 

eVから 250kevとしづ値が得られた。 GCM計算の精度を上げて、波動関数の構造と-粒子運動

の構造変化の関係を詰める必要がある。

(4) Gogny力を用いた時間依存HFBコードの開発

(橋本、笹倉)

我々 は、 Gogny力を用いた時間依存HFB (TDHF B)方程式を数値的に解く方法を開発・

展開している。微小振11I高の撃力を与aえた波動I~数を初期条件にした場合にはこの方法は樹立子RP

Aになる口今回は、振111高が微小に限らない変形を原子核に与えたときの原子核の応答を計算した。

この計算では、 RPAの線形近似では取り込めない大振IIJ高の非線形効果を扱うことになる。注目点

は、大振幅振動運動になっていく際の周期と振動中心の変化、および振幅の時間変化の様子で、あるO

RPAのような線形領域の状況ではないので、“何を見ていくか"も含めて考えていく必要がある。

状況が比較的わかりやすいのがチタン (Ti) 5 2である。そこでは、球形にひとつ、 prolate変形

側にひとつというように、大きく 2種類の振動中心があり、拘束条件付きHFBによって大きな変

形を与えられたチタン52の核は巨大共鳴領域のエネルギーに相当する高い振動数の振動運動をし

つつ、その振動中心はゆっくりと緩和して最終的に2種類の振動中心のいずれかに落ち着いてし、く D

我々は波留J関数の主要成分を分析して、振動運動の低エネルギー成分が、 p3/2軌道内での対相関力

による占有数の変動によることを示した。この例では、粒子状態の占有のされ方は腕納であるよ

うに見える。また、初期条件で、の対相関の有無によって緩和していく先がいずれの振動中心になる

かが決まる。緩和先の振動中心と局所平衡点との関係、また、最終的な振動振幅の決まる理由を今

後理解してし、く O



[2]クラスター構造

( 1 )ガス的クラスター構造状態、α粒子脇信

(船木、山田(関東学院大)、堀内(RCI¥TP)、東崎(RCI¥TP)、G.Rりpke(Rostock大)， P. Schuck (IPN， Orsay)、

W. von Oertzen(加1， Ber 1 in)) 

原子核の基底状態は通常殻模型的構造を持つことが知られており、密度の飽和性に基づいて液体的

構造を有している。これに対し、励起状態にα粒子からなる気体的クラスター構造状態が生じ、更

にそれらが最低エネルギー軌道を占有する、 αJ尉稿現象が起こることが最近になって知られるよう

になった。これは今まで議論されたことのない全く新しい構造であり、現在まで、 Hoyle状態と呼

ばれる 12C原子核の第二σ状態でそのような量子状態が実現されていることが明らかlこなっている。
このような状態を最適に言己主するための微授的模型波動関数が知られているが、本研究ではその模

型波動関数の有用性をいくつかの核で詳細に調べた。その結果、官民 12(を合め、 160原子核の励起

状態でα凝縮描象が非常によく成り立っていることを、核子間の告白度に基づいて多角的側面から

示した。この結果は既に論文に発表されている。更に 160原子核においては我々が開発した共鳴状

態の取り扱う処方築を用いて、 4つのα粒子からなる4α凝縮状態の存在を核子の自由度に基づい

た微視的側面から示した。 4α凝縮状態の波動関数の性質を一{私密度行列等を用いて詳細に調べ、

αJ蹴破等を定量的に評価した結果、直交条件模型を用し1て昨年度我々が行った理論計算とほぼ一

致する結果を得た。これにより、 160原子核において4α凝縮状態が相主することが理論的にほ同議

定したと考えている。この結果は論文に纏め現在Phys.Rev. C'こ投稿中である。この状態は観測さ

れている 6番目 σ状態、に対応すると考えられるが、現在4α断言状態の探索完投が各所で進行中で
あり、今後実験データとの詳岸田な比較検討を行っていきたい。

(2)内部座標による密度行列

(船木、山田(関東学院大)、堀内(RCNP)、東i崎(R印p)、G.Ropke(Rostock大)， P. Schuck (IPN， Orsay)) 

有限原子核でのα粒子のポーズ凝縮の度合を調べる有力な方法は、重心座標を除いた内部座擦を使

って得られた波動関数の密度行列を計算し、その国有値の分布を調べることである。この内部座標

としてはJacobi座標系を採用して来たが、これ以外の座標系を採用すると固有値分布がJacobi座

標系(とその関連座標系)を用いた結果と著しく異なる場合があることを見出した。その原因の解明

に成功し、さらにJacobi座標系(とその関連座標系)を用いることの重要性を明らかにした口この結

果は既に論文に発表されている。

(3) IIBにおけるHoyleアナログ状態

(山田(関東学院大)、船木)

IIB原子核の3番目 (3/2)-状態は、基底状態からの5齢、モノポー;V)翠移が観測されている。比較的低

い励起状態への強し、モノポーノレ遷移は、その励起状態、がクラスター構造を有することの強し1証拠で

あることを我々は昨年度示しており、この状態は発達したクラスター構造を持つことが示唆される。

更に反対称化分子動力学(川町)に基づく計算により、この状態はα+α刊の三体クラスター構造を有

し、 3αクラスター凝縮状態である、持oyle状態(l2(原子核の第二σ状態)の類似状態であるとの指
摘がなされた。我々はα+α+t三体甚交条件模型に基づき、 IIB原子核のHoyleアナログ状態を調べ

た。その結果、この3番目 (3/2)ー状態は発達したα+α+tクラスター構造を持つが、 Hoyle状態のよ

うなα粒子一体場への強し1凝縮構造は有しておらず、むしろα+α+t関値近傍の2番自(1/2)十状態
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が、 α+α十tの3つのクラスターがゆるく S波で結合したHoyleアナログ状態であることを示した。

この結果は現在論文に纏め投稿準備中である。

[3]時間依存密度汎関数理論による物質ーの光応答

( 1)分子の振動子強度分布の系統的計算

() 11下、矢花、岩田、中務(理研))

時間依存密度汎関数理論に基づく振動子強度計算を、多種の分子(2原子分子の例として、 N2，O2， 3 

原子分子としてH20，CO2、有機分子の例としてC2H2、C2民、 C6H6、CIOHs、サイズの大きい分子としてフラ

ーレン)に対して系統的に計算し、本手法が極めて高い精度で振動子強度分布を記述することを示した。

計算では実時間法を用い、吸収境界条件を設すことにより、広範な振動数領域の振動子強度分布を高い

精度で求めている。さらに、振動子強度の寄与がどの軌道によるものかの分類を、実時間計算により求め

る方法を開発し、分析を行ったO

これらの結果は、 Taylor&Francis社から出版予定の書籍rCharged Particle and Photon lnteractions with 
Matter: Recent Advances， Applications， and InterfacesJの中の1章として発表する予定である口

(2)コヒーレントアォノン生万わゆニズムの解明

(篠原、)11下、岩田、矢花、乙部(原研)、 G.F. Bertsch (ワシントン大)) 

我々が開発した、無限周期系に対する時間依存密度汎関数理論の枠組みを用いて、バルクSiに超短

パルスレーザーを照射した際に生じるコヒーレントフォノンの生成メカニズ、ムに関する検討を行った。コヒ

ーレントフオゾンの生成メカニズムに関して、従来、 2つのメカニズムが提唱されてきた口一つは撃力的な

ラマン散乱過程で、ありノ勺レス光が照射中に起こる電子の一時的な励起に起因して力が発生するとし 1うメ

カニズムで、あるDもう一つは実励起が起こることにより原子の平衡位置がずれることに起因して力が発生

するとしちメカニズムである。我々の計算は、時間依存密度汎関数理論に基づく計算が上記2つのメカニ

ズムを包含することを明確に示すもので、あった。コヒーレントフォノンの生成に関しては、従来の理論研究

は現象論的な記述にとどまっていたが、本研究により第一原理からの記述が可能となったO

本研究における議論の過程で、強く実励起が起こるブρロセスに対しては、パノレス光の伝播と単{立胞内の

電子ダイナミクスを切り離して議論することができず、 Maxwell方程式と時間依存 Kohn-Sham方程式を結

合した取扱が不可避であるとの認識が得られた。今後このような視点から、光絶縁破壊の記述や、国体表

面とパノレス光の相互作用に関する検討を行し 1たし 1と考えている口

<学位>

1.理学博士

) 11下洋輔

Real-time calculations for photo-induced phenomena in molecules based on 

time-dependent density functional theory 

2.理学修士:

笹倉啓介

TDHFB法による核内対相関と原子核の非線形振動運動の研究

篠原康
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時間依存密度汎関数理論に基づくコヒーレントフォノン生成メカニズムに関する研究

村山霊

原子核の負パリティ励起状態の系統的研究
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1. TDDFT simulation for ultrafast dynamics in molecules and dielectrics 
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K. Yabana 
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with a schematic pairing functional， 
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:サon-equilibriumtransport dynamics in finite quantum systems (Ibaraki Univ.， December 

20-21， 2009) 

12. Intermediate amplitude collective motion in 52Ti with TDHFB， 
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2009， Nagoya， Japan. 

20. Real-time TDDFT ~iimulation for light-induced electron-phonon 

dynamics in dielectrics， 

Yasushi Shinohara， Kazuhiro Yabana， Yosuke Kawashita， Jun-ichi Iwata， 
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篠原康、矢花一浩、)11下洋輔、岩田精一、乙部智仁

第70回応用物理学会学術講演会 2009年9月8日-11日、富山大学
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次世代スーノミーコンピューティングシンポジウム2009、2009年 10月7日-8日、東京

19.多核子移行反応の微視的定式化への可能性

矢花一浩

日本物理学会第65四年次大会シンポジウム「速い中性子捕獲、元素系白或第3ピーク周辺の核物
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<招待セミナー>

fDescription of coherent phonon generation based on first-principle calculationJ 

Yasushi Shinohara， Kazuhiro Yabana， Yosuke Kawashita， Jun-ichi Iwata， 

Tomohito Otobe， George F. Bertsch. 

2010年 l月 16日 電気通信大学小林研究室
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<集中講義>

九州大学理学研究科大学院集中講義、矢花一浩、 2009年 10月28-30日

く一般向け講演会>

ミクロな物質世界の運動一波動力学のコンビューターシミュレーションー

矢花一浩、 PublicLectures “Computer simulations of nuclear and electronic many-body 

systems" 新潟大学、 2010年3月5日

く外部資金>

手羽1費補助金若手研究(B)(研究代表者:船木靖郎)一課題番号21740209f原子核におけるガス的ク
ラスター構造、及びクラスターによる量子J疑縮状態の研究J(2009年度 900千円)
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