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実施報告の詳細
本研究課題は、2006年 10月よりスタートし、2007年 3月まで (半年)の実施状況をここに

報告する。
時間依存密度汎関数法 (TDDFT)に基づく原子核の線形応答計算を行った。対称性を仮定

しない 3次元座標格子空間においてKohn-Sham軌道波動関数を表現し、虚時間発展法により
基底状態を求める。ここから線形応答に対して 2種類のアプローチを取り、場合に応じて使い
分けることにした。ひとつは、実時間発展による方法であり、弱い摂動を系に与えることで、
基底状態からのずれの時間発展を数値計算により追いかける。結果をフーリエ変換すること
で、強度関数などを求めるものである。Fig. 1に、中性子ドリップライン核である 14Beの双
極子巨大共鳴状態における密度分布の時間発展の様子を陽子・中性子別々に示している。陽子
密度分布が比較的ノーマルに上下に振動しているのに対して、中性子は内部と表面で逆位相
の振動を示し、内部がアイソスカラー型、表面がアイソベクトル型の集団運動を示唆してい
る。これと同様の計算で、空間の大きさにも依るが、208Pbくらいまでの原子核をシステムA
の SR11000・1ノードで実行できる見込が付いた。座標空間を分割して並列化する方法につい
ては、空間の格子点数がそれほど大きくないために通信時間/計算時間が大きく、並列化のメ
リットが小さいと判断し、現在軌道分割による並列化を検討中である。
線形応答に対するもうひとつのアプローチとして時間にあらわに依存しない形式で計算す

る手法も開発した。有限振幅法 (FAM)と名付けた方法であるが、汎関数の密度に関する微分
を数値的に実行し、繁雑な残留相互作用の計算を避ける手法である。これにより、これまで困
難であった自己無撞着なRPA(線形化TDDFT)計算が基底状態を求める静的DFTプログラム
の簡単な拡張により可能になった。Fig. 2 に、BKNと呼ばれる Skyrmeを簡略化した汎関数
を用いたテスト計算の結果を示す。残留相互作用をあらわに計算して求める通常のRPA法と
比較し完全な一致を見た。FAMに十分な精度があることを示している。BKN汎関数は非常に
簡単な形であるため残留相互作用の計算は比較的容易であるが、現実的な Skyrme汎関数にお
いては、繁雑な残留相互作用計算が自己無撞着な計算を妨げていることが多い。Fig. 2の破線
に見えるゼロ・エネルギーにおける強いピークは対称性の破れに伴う回転モード (南部・ゴー
ルドストンモード)である。このようなモードが存在すると、上記の実時間計算の場合に非常
に深刻な問題をもたらすが、FAMでは特に大きな問題とはならない。この点は時間に依存し
ない形式の大きな利点と言える。
また、同様に対称性を仮定しない 3次元座標格子空間において (Kohn-Sham起動の)波動

関数を表現し、確率論的に様々なスレーター行列式をランダムに生成し、一次独立性を保つよ
うに選び出した後で Skyrmeのハミルトニアンを対角化するプログラムも開発した。これは最
近 3年ほどかけて開発してきたプログラムであるが、BKN相互作用においてその方法論とし
ての有用性を確認し (Shinohara et al, Phys. Rev. C 054315 (2006))、現実的な Skyrme汎関
数に拡張したものである。Fig. 3に 12Cの原子核の励起スペクトルを示す。汎関数のパラメー
タとしては核物質のランダウパラメータをフィットすることで作られた SGIIを用いた非経験
的計算により、実験データを見事に再現することに成功した。原子核構造におけるひとつのベ
ンチマークとなりうる計算結果であると考えている。

δρp(~r, t) δρn(~r, t)
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Figure 1: 14Be のE1巨大共鳴状態に対する x − y平面内での密度変化 δρτ (~r, t) (τ = p, n) の
スナップショット。白、黒はそれぞれ δρτ > 0、δρτ < 0を表す。計算には SGIIパラメータに
よる Skyrmeエネルギー汎関数を用いている。
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Figure 2: BKN汎関数を用いて計算された 20Neのアイソスカラー型四重極強度分布。(a) 有
限振幅法 (FAM)による計算。(b) 通常のRPAによる計算。
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Figure 3: SGII汎関数を用いて計算された 12Cの励起スペクトルおよびE2遷移強度 (e2 fm4)。
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