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QED の下での量子状態の時間発展と誘電応答 
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[背景] 
Rigged-QED (quantum electrodynamics)に基づいて系の時間発展を調べる計算コード

の開発を行っている。これまで、物理学の領域では QED は摂動計算により自由粒子の散乱

過程や磁気双極子の予言等で非常に大きな成功をもたらしている。ただし、それらの成功

は自由粒子が漸近場として存在するとの仮定が非常に良い場合に限られている。しかし、

原子や分子中の電子や原子核は束縛状態としてしか記述できない。束縛状態の記述につい

ては、これまでベーテ・サルピーターの方法や NRQED[1]による記述等があり一定の成果

を上げているが、まだまだ満足のいく段階に達していない。また、理論化学においては QED
補正が議論されており、精密科学としての進歩は遂げているものの、光子を光子として取

り扱うというよりもポテンシャルに対する補正として定常状態の取り扱いに重きが置かれ

ている。 
このような状況を踏まえて、我々は場の理論の枠組みで束縛状態の電子・原子核に加え

て光子も実粒子として共に生成消滅演算子で記述して、QED としての正しい動的効果を取

り扱う量子系の時間発展の計算コードの開発に取り組んでいる。これにより光子を媒介と

した相互作用が正しく記述され、運動量交換や運動量放出などの動的相互作用も正しく取

りこまれる。特に、ハフニウム酸化物などの高誘電率材料では材料の誘電率に対する電子

の寄与よりも原子核の寄与の方が非常に大きいことが知られており、原子核の動的運動を

正しく記述することにより物理現象の真実に迫れると考えている。 
 

[研究内容]  

本研究では電子と原子核はシュレディンガー場として記述することとする。電子場は電

子の消滅演算子e及び電子に対する基底関数ψ を用いて 

    
と展開する。シュレディンガー方程式の変分解をその展開に用いる。原子核についても消

滅演算子と基底関数系を用いて、  
 
 

とする。原子核の基底関数系については動的効果を適切に表現できるように試行錯誤して

決定すべきであり、最小波束をはじめとしていくつかの基底関数を検討している。 
 電子場の時間発展の式は以下の式となる。 

 
 



原子核の時間発展についても同様の式に基づいて時間発展する。式変形から容易にわかる

ように電子と原子核の場の時間発展は生成・消滅演算子の時間発展として記述される。光

子場 A

は実粒子的光子場 radA


と仮想光子を含む電磁気相互作用を記述する光子場 AA


の両

方を含む。 
これらの効果は量子力学との大きな違いであり、特に束縛状態にある系の長波長光子の

放出・救出の効果がどのような影響を及ぼすかは重要であると考えている。この時間発展

の演算子中では相互作用項の展開を低次で止めているが、今後 NRQED[1]の展開を参考に

スピン依存項や高次の項を順に導入して十分な精度での評価が行えるよう改良していく。 
この時間発展の式は一見簡単に解けそうに見えるが、実は正しく計算することは容易で

はない。時間発展を数ステップ行うと、演算子の積の次数が上がり交換関係の代数的演算

に膨大な時間を必要とすることと、そのときの演算子の種類が指数関数的に増えるのでそ

れらを記録するデータ自体も巨大となる。そのうえ場の理論においては粒子の生成消滅に

よる自己エネルギーへの補正の効果等のループダイアグラムの寄与があり、その補正の中

には発散するものがある。これらの発散はくりこまれなくてはならないが、通常のくりこ

みの議論は漸近場として自由粒子を仮定しており、本研究のような束縛状態での各時間ス

テップでどのようにくりこまれなくてはならないかは今後も注意深く検討していく必要が

ある。そのため効率良く計算を行う方法を開発することが重要である。特に QED としての

本質が表現されるような近似を採用することは必須である。本研究ではコードを作成する

にあたり、どのような近似が重要となるかも確認・検討しながら計算のコーディングを進

めている。 
本発表では現段階のコーディングの結果として光子の入射に対してどのような分極が現

れるのかの結果を示す。特に文献[2]に定義される局所的な分極密度の観点から時間発展に

伴い分極密度がどのように変化するかを示す。下図は HF 分子の場合の分極の時間発展で

ある。入射光子の位相の変化に伴い

分極方向が変化していることが分か

る。また、QED において初めて記

述されうる動的な相互作用の効果に

ついても議論する。 
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