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われわれの研究室が開発してきた外部電磁場や電流密度の存在下での電子状態計算に
ついて紹介する。これは Rigged QED (Quantum ElectroDynamics)に基づく手法であ
る [1]。これで得られる波動関数をもとに、ストレステンソルによる化学結合理論 [2, 3]

を適用して、電磁場や電流存在下での化学結合を議論することができる。
電磁場・電流の効果はベクトルポテンシャル ~A(~r)として取り入れられる。電子状態を
求めるためのシュレディンガー方程式は運動量演算子を共変微分 ~D = ~∇ + (ie/~c) ~A(~r)

を用いて書くことで電磁場の効果入りに拡張できる。
電流密度、ベクトルポテンシャル、波動関数の間の関係は以下で示す様になっており、
図 1のような手続きに従って、セルフコンシステントに決定する。
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図 1: 電流および電磁場存在下での電子状態計算の手続き。



非相対論極限で、自然軌道ψi、その占有数を νiとすると、系内の電子に誘導される電
流密度は
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で、交換項、原子核の電流項、外部電流・電磁場項、および輻射場項を除くベクトルポ
テンシャルは
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で、jeT は電流密度の横波成分（i.e. div ~jeT = 0）である。一電子系ではパウリの原理から
(2) の寄与は消える。このようにして、Rigged QEDに基づく分子内 Biot-Savart law [1]

が導かれる。
ベクトルポテンシャル存在下でのストレステンソルの表式は
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となる。
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