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[ 1 ]原子核集団連動の理論、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rlJ香、中務(理研)、稲倉、橋本、矢花)

原子核を系統的に調査する為には、対相関と変形の効-来を考慮する事が重要で、ある。我々は対相

関を含む時間依存の方法を開発し、三次元座標空間のメッシュ表示を採用し実時/1~1計算を行ったO

新しい方法を正準基底表示時間依存 Hartree-Fock-Bogoliubov 理論 (Cb~-古田ち)とIl乎び、昨年度は現

実的な Skynne有効相互作用を導入し、軽しヰ安種における先行研究との比較を行った。 Cb-TDHFBは

BCS(Bardeen-Cooper-Schri児efおerけ)理論に去恭Lづく比較的単純な対相i関謁を;扱及うが、より
扱える j腕昭E瑠型宮邸;論命に基つづξ く付う先t切f行子部剖局研「院究とυJ非ド問陥常知;こ花近い川奇結、在吉謀巣を印白出iす3事事事軒j宇事事剥iz主劫L竹昼カカ{I出そ出:品臼来る]軒j事料立効カがf沿う分?カか、つたO 竹三j支出げ

重い核種(l72Yb)における比較を行った。その結果Cb-TDHFBは1000倍程度小さし訓勃;コストで市Iv)
核と同様に非常に近い結果を出せる事が分かった。また、並列化はまだ導入していないが系統1:1出十

算のテストを開始し、軽し1核の電気双極子振動(El)モードについて結果を蓄積している。現在では

質量数70程度までの核種の結果が出ており、これまでの結果と比較する事で、対十日間のE1モード

における効果を系統的に研究する事治活J能になった。特に低エネルギーでの Elモードにyt[1したと

ころ、対相関の効果は基)剖丸態を通して、モードに反映される事が分かった。現在は重い核撞(>100)

領域における系統的な計算の準備と重イオン白石、計算の準備を進めているO

( 2 )原子核の三次元的回転運動の理論

(檎本、堀端(青森大)) 

原子核の回転運動は、さまざまな原子核集団運動の中で、も最も顕著な例である。原子核平均場

の回転運動は内部核子によるコヒーレントな運動の現れであり、その背後には、原子核平均場と密

度分布が緊密に関係しているという原子核の自己無撞着性 (nuclearself-consistency)がある。

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してクラン

キング模型に基づいて行われている。一方、理論的な立場からは、より一般的な回転運動の存在が

期待されてし喝。たとえば、原子核が袖支持かから離れ、三~ÎjM同持か変形をすると、“主軸まわりの定

常的な回転"とし寸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。この運動は、ウォブリング(wobbling)と呼ばれ、回転軸

が平均場の主軸から離れて才差運動のような振る舞し、をする。本研究では、ウォブリンクれ運動を含

めた三次元的な回転運動が原子核においてどのように生じるかを微視的に理解することを目的とし

ているO

今年度は昨年度に~I き続いてオスミウム 1820s の{頃斜角田転 (tilted axis 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、主たる回転車Hlが乗っている“赤道"から見て“北緯"

方向と“南緯"方向に文持かにクランクハートレーフォックボゴリュボ、フ (CHFB)解が存在する。

理論的なアイデイアは、これらの対不在、な平均場解の/1司に量子力学的なトンネル効果のために結合が



生じ、 jほif領域の解と南緯領域の解で縮返していたものが分離するという点である。われわれは、

P.弘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“シグネイチヤ・スプリッティング"と呼ばれる現象がこのトンネリングのアイデイアで説明

できると期待している。GCM計算で得られるスプリッティングの値は約 150keVから 250keVであ

るが、 GCM波動rUJ数に期待される対不全i笠の精度カ汁一分ではないとしづ問題点がある。そのために、

GCM計算の基傑となるHFB波動rUJ数の精度を上げ、また、 GCMのコードの大幅な見直しを進

めている O

(3) Gogny力を用し 1た時間依存市Bコードの開発

(橋本、三藤)

我々は、 Gogny 力を月3いた13~j問依存HFB (TDHFB)方程式を数値的に解く方法を開発-

展開している。微小振IIJ~の撃力を与えた波動関数を初期条件にした場合にはこの方法は準粒子RP

Aになる O一方、非線形効果は振幅の増大とともに重要になってくる。昨年度は、球形のチタン (Ti)

5 2の原子核について、軸対私:変形の範囲内でブミ振IIJ&H辰動運動の緩和現象を扱った。今年度は、非

ijilU対称なJ潟りJも考慮した場合へと拡張したTDHFB計算を実行した。四重極型の非軸対材、性振動

運動の場合で、も、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球形を振動中心とする大振幅の運動へと落ち着いていく O その

運動においては、 ~qil対称運動の場合と同じように、 p3/2 軌道内での対相i努力による占有数の変動を

見ると、粒子制法の占有のされ方は断熱的であるように見える。 同様な計算を、たとえばチタン 4

4においても行い、緩和を伴う大振lt高運動の際に、パリティーの異なる f7/2軌道と d3/2軌道との

問でも対相互作用によって粒子の占有;比較の変化が泡こることがわかった。その過程は断熱的と見

える。一方、対相互作用の働かない変形領域においては、ハートレーフオツクの局小点がポケット

のようになってその近傍の軌道を一定の領域に閉じ込めることも明らかになった。これらの非線形

大振幅運動の内容を、モードi苛結合の効果という視点から理解していくことが今後の方向である。

(4 )多Slater行列式の重ね合わせによる軽い原子核の記述

(福間、船木、矢花、中務(理研)) 

非総験13守に原子核の性質を理部卒することは、今日の原子核理論分野における大きな目標となって

し唱。 1吃核の基底状態まで生の核力に基づいた記述が可能となっており、励起状態に現れるクラ

スター;1え態に対する非経験的な記述が大きな呂標となっている。本研究では、核子関椙互作用とし

ては、幅広い核種の基底;1犬替や応答関数を平均場模型の範囲でAGJ主する Skyrme相互作用を用い、乱

射tな初期波動関数からj金i時間法を用いて多数の Slater行列式を生成し、それらを重ね合わせること

により、与えられたハミルトニアンに対して収束した励起スペクトルの記述を行おうというもので

ある。

12C核に対する記述を行ったところ、励起スペクトルに関しては概ね満足のし 3く結果が得られたも

のの、 0)+;1犬j誌の半径は従来クラスター模型で55主されたものに比べて小さく、基底:1犬繁と大差なしミ

結果となった。このため、本計算に用いている枠組みで、クラスター模型の波動関数を用いた計算

を行った。その結果、クラスター模型波動関数で、はO?+i犬態に対して大きなヰ土径を持つ結果が得られ

た。しかし、クラスター側敗動関数と、乱雑な初期波動関数から生成した瀕力関数の両方を用し 1

て重ね合わせたところ、 Otl丈態にクラスター模型波動関数はほとんど混ざらず、小さい半径となる

結果カ守専られた。実験的には、基底;1犬態から O2+状態への選手多行列要素が得られているが、それらは

クラスター模型による予測と今回の計算との中間にある。
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[2]クラスター構造

( 1 )ガス的クラスター構造状態、 α粒子凝縮

(船木、山田(関東学院大)、堀内(まCNP)、東崎(RCNP)、G.おpke(Rostock大)， P. Schucld IPN， Orsay)) 

原子核の基底j丈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O これに対し、核子あたりわずか lMeV程度の励起状態に α粒子からなる気体

的クラスター構造材週初f生じ、更にそれらが最低エネルギー弱じ蓋を占脅す一る、 α凝縮現象が起こる

ことが最近になって知られるようになった。この原子核における新しい構造形態である、 αクラス

ターによる量子凝縮jえ態は、ホイル;1え態と呼ばれる 12C原子核の第二ぴ状態(励起エネルギー7.7MeV) 

で実現されていることが明らかになっている。

昨年度にヲiき続き、核子の自由度を完全に取り扱った微視的オ特丑みの中で、 4α凝縮タイプの模

型;頗力関数を用いて ]()O原子核のれ凝縮:1擦の存在を調べた。その|祭、我々が開発した、 ACCC法

(角材斤接続法)を利用した、共鳴j丈患を簡潔に取り扱う方法を同時に採用し、単なる束~専;1犬鞍近似

を超えた方法を用いて研究を行った。また微視的クラスター模型波動関数から α粒子の自由度を抜

き出し、 α粒子の一体密度行列を導出し、波動関数の解析を行った。この結果、直交条件模型を用

いて我々が行った理論計算とほぼ一致する結果を得た。この結果はPhysicalReview誌に掲載され

fこO

ヰ三{殻視的模型を用いて、 4つの α粒子による 4体問題をこれまでより格段に広い模型空間を用意

し解く計算コードを開発した。これは句における 4α間倍近鵠桂皮まで、の@Jj包スペクトルを Jr.チ

0+の状態に対しても再現し、かつ多体共鳴を取り扱う方法である、複素lo]転j去をmし¥tこ研究を行う

ために必要である。またこれにより従来存在が予言されている 4α 段級鎖構造~:f0誌とガス的構造状

態を同時に再現することも可能になると考えられる。計算コードは超ïìf~~1j計算用にチューニングし

であり、今後の発展を望んで、いる。

(2) llB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)つ17七態は、基底;1丈態からの強いモノポール遷移が観測されてし喝。比較的

低い励芯iえ態への強いモノポール遷移は、その励起状態がクラスター構造を有することの強い証拠

であることを我々は近年示しており、この;1丈態は手あ主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(泊む)に基づく言f算により、この状態は α+α+t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、ホイル状態(l2C原子核の第二。十;1丈態)の類似;1え態(ホイルアナ

ログj犬態)であるとの指摘がなされた。我々は α+α+t三体直交条件模型に基づき、 3体共鳴を扱う

ことのできる複素回転法を用い、刻字伏態近似を超えた枠組みの中で、 llB原子核のホイルアナログ

j犬態を調べた。その結果、この3番目 (3/2)-状態は発達した α+α刊クラスター構造を持つが、ホ

イル状態のような α粒子一体場への強い凝縮構造は有していないこと、ホイルアナログ;1え態として、

α+ a +t関値近傍に 2番目(1/2)f状態カf存在しかっ大きな核半径とガ、ス的構造を持っていることを

示した。この結果はPhysicalReview誌に掲載された。

[3]時間依存密度汎関数理論による物質中の電子ダイナミクス計算

( 1 )強パルス光の物質中伝播を言己主するマルチスケール・シミュレータの開発

(矢花、杉山、篠原、乙部(原研)、 G.F.Bertsch (Univ. Washington)) 

面体中の光の伝播や、表面での反射などの現象は、通常は屈折率を用いて百己主される。しかし、

今日の光科学のフロンテイアで用いられる高強度・超短ノ勺レスレーザーでは、強い光電場に起因す
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る非線形な電子応答がもたらす様々な現象が問題となっている。このような高強度パルス光と物質

の相互作用を理解するためには、従来の電磁気学の枠組みを超えたアプローチが必要とされる。

原理的には、高強度パルス光のもたらす電子ダイナミクスは時間依存シュレディンガ一方程式で

記述され、光電磁場は、電子の密度やカレントをソースとして持つマクスウェル方程式で記述され

るため、両者を結合した方程式を解けばよい。しかし、可視光領域の光の波長がμm程度であるの

に対し、光電i湯治ft剣主する電子ダイナミクスの空間スケールは、原子サイ又と同程度の nm程度であ

り、異なる空間スケールの問題を扱うためマルチスケール・シミュレーション法を開発することが

必要とされるO

我々は、電子ダイナミクスに対して時間依存密度汎関数理論を用い、電子の一運動を記述する時間

依存コーン・シャム方程式と光電磁場の伝播を記述するマクスウェル方程式に対して、どのように

すればマルチスケール・シミュレーションが可能となるかを検討した。そして、得られた方程式系

に対して摂動論を用いると、誘電率を介してマクスウェル方程式と時間依存コーン・シャム方程式

が分離されることを確認した。さらに、マルチスケーjレ・シミュレーション法のプログラムを作成

し、予備的な討す午を遂行した。

( 2 )磁気p=j2色性の実時間言i勢:
(半、矢花、 G.F.Bertsch (Univ. Washington)) 

静税引か判こ震かれた原子や分子の右円偏光と左円偏光に対する光吸収の差は、磁気円2色性と呼

ばれる。この量生に対する計算は古くから行われているが、摂動論で扱う場合は光電場と静石おおこ立す

する 2次の敢になることから、ネ愛車住な計算が必要とされてきた。最近は、応答関数理論を用いた枠

組みなどにより、様々な量子化学手法に基づく計勢:が盛んに行われている。

我々はこの磁気円2色牲に対し、時間依存コーン・シャム方程式の実時間解法を用いた新たなア

プローチを開発した。それは、有限の強度の静?滋場中で双板場による摂動を加え、非線形な時間依

存コーン・シャム方程式を非線形のまま解くものである。静磁場と双極場の強度を十分弱くとるこ

とにより、 2次の微小量として磁気円2色性の強度関数を得ることが可能になる。

この枠組みを、いくつかの小さな有機分子と Cω分子に対して適用した。我々の枠組みではノルム

保存擬ポテンシャルを用いるが、そのために和則が大きく破れることが見出された。また、実験値

との比較では、計算結果は定性的には磁気円2色性の符号などを再現するものの、強度のま色対億に

関しては数倍の差異が見出される場合が多いことが見出された。このことから、待問依存密度汎関

数理論は、 j京子や分子の振動子強度に対して定量的に信頼できる結果を与えてきたが、磁気円2色

性に対しては、得られた結果の信頼度に関し、慎重に判断することが必要であることが分かった。

( 3 )コヒーレントフォノンの生成機構に対する時間依存密度汎関数理論による研究

(篠原、矢花、乙部(原研)、 G.F.Bertsch (Univ. Washington)) 

間体中の光学ブオノンの振動数に比べてパルス長の短い超短パルスレーザーを照射した際に起こ

る現象の一ーつにコヒーレントフォノンがある。これまでその生成メカニズ、ムに関し現象論に基づ、い

て調べられてきており、 ISRS(Impuls ive St imulated Raman Scattering)とDECP(D i rect Exc i tat i on 

of Coherent Phonon)と呼ばれる 2つのメカニズムの存在が議論されてきた。

我々は、時間依存宮、度汎関数理論に基づき、第一原理からコヒーレントフォノンの生成起源を解

明することを試みた。まず、半導体である Siを例に、異なる振動数を持つパルス光を照射した計算

結果を調べることによ句、時間依存密度汎関数理論がISRS、DECPの2つのメカニズムを含むことが

l:Yj らかになっ t~o 直接バンドギャップよりも小さい振動数のパルス光を照射したところ、パルスの

照射中の間だけ起こる電子励起により力が働く ISRS機構によるコヒーレントフォノンの生成が見

出された。一方、出会てンドギャップを越える挺撒のノマルス光を照射した場合は、パルス問機



に実励起が起こり、パルス光が照射した後も継続して力が働く、 DECP機構によるコヒーレントフォ

ノンの生成が見出された。このように、時間依存密度汎関数理論により第一原理からコヒーレント

フォノンの記述が可能であることを初めて明らかにした。

コヒーレントフォノンの実験的制定は、 Sb等の半金属物質に対して数多く行われており、その場

合における計算の準備を行つt.:.o
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