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光と物質の相互作用を記述する理論で最も正確と考えられているのは量子電磁力学
（Quantum Electrodynamics, QED）であり、それに基づいて量子系における物理量の時
間変化をシミュレートすることがわれわれは重要であると考え、計算方法の研究を行っ
てきた。この方法はRigged QED [1]という原子核をシュレディンガー場として含む理論
に基づいており、特に、原子分子系への適用を念頭において、束縛状態に則して場の演
算子を展開することと、時間変化を非摂動的に数値計算するということを行っている。
このために以下の様な方法を用いている [2]。電子陽電子を表すディラック場を ψ̂(ct, ~r) =∑ND

n=1

∑
a=± êna(t)ψna(~r) のように電子の消滅演算子 ên+(t)と陽電子の生成演算子 ên−(t)

で展開し、原子核を表すシュレディンガー場を χ̂a(ct, ~r) =
∑NS

i=1 ĉai(t)χai(~r) のように原
子核 aの消滅演算子 ĉai(t)で展開する。それぞれの生成消滅演算子を用いて励起演算子
Êpcqd ≡ ê†pc êqd と Ĉaij ≡ ĉ†aiĉaj を定義する。電荷密度演算子など物理量の演算子はこれら励
起演算子で表され、ハイゼンベルグ形式で時間発展を計算する。しかし、演算子の時間発展
を計算してから初期状態 |Φ〉で期待値をとることを数値的に行う事は計算量が大きくなりす
ぎてしまうため、演算子の時間発展の式を次のような密度行列Epcqd(t) ≡ 〈Φ| : Êpcqd(t) : |Φ〉
と Caij(t) ≡ 〈Φ| : Ĉaij(t) : |Φ〉 の時間発展の式に近似することを行う。
密度行列の時間発展の式は次のようになる。電子陽電子の方は

i~
dEpcqd

dt
=

ND∑
r=1

∑
e=±

(
−IrepcEreqd + IqdreEpcre

)
, (1)

ここで、 Ipcqd ≡ I1pcqd + I2pcqd + I3pcqd + I4pcqd で

I1pcqd = Tpcqd , (2)

I2pcqd = −1

c

∫
d3~r~jpcqd(~r) ·

(
〈 ~̂Arad(x)〉 + ~AA(x)

)
, (3)

I3pcqd = Mpcqd , (4)

I4pcqd =

ND∑
r,s=1

∑
e,f=±

(pcqd|resf )Eresf +
Nn∑
a=1

NS∑
i,j=1

(pcqd|iaja)Caij. (5)

である。原子核の方は、

i~
dCaij

dt
=

NS∑
k=1

(−IakiCakj + IajkCaik) (6)



ここで、Iaij ≡ I1aij + I2aij + I3aij + I4aijと

I1aij = Taij, (7)

I2aij = −1

c

∫
d3~r~jaij(~r) ·

(
〈 ~̂Arad(x)〉 + ~AA(x)

)
, (8)

I3aij =
Zae

2mac2

∫
d3~r

(
〈 ~̂Arad · ~̂Arad〉 + 2〈 ~̂Arad〉 · ~AA + ~AA · ~AA

)
ρaij(~r), (9)

I4aij =

ND∑
p,q=1

∑
c,d=±

(pcqd|iaja)Epcqd +
Nn∑
b=1

NS∑
k,l=1

(iaja|kblb)Cbkl. (10)

である。上の式で、 ~AA ≡ 〈Φ| : ~̂AA : |Φ〉である。光子場のベクトル部分の演算子は
~̂A = ~̂Arad + ~̂AAと、自由なMaxwell方程式の解 ~̂Arad と電流がある場合の特殊解 ~̂AAの和
で表されるが、詳しい表式は [2]を参照されたい。
上の式で現れる微分方程式の係数は次のような積分である。

Tpcqd ≡ −i~c
∫
d3~r ψ†

pc(~r)γ0~γ · ~∇ψqd(~r), (11)

Mpcqd ≡ mec
2

∫
d3~r ψ†

pc(~r)γ0ψqd(~r). (12)

(pcqd|resf ) ≡ (Zee)
2

∫
d3~r d3~sψ†

pc(~r)ψqd(~r)
1

|~r − ~s|
ψ†

re(~s)ψsf (~s), (13)

(pcqd|iaja) ≡ (Zee)(Zae)

∫
d3~r d3~sψ†

pc(~r)ψqd(~r)
1

|~r − ~s|
χ†

ai(~s)χaj(~s). (14)

Taij ≡ − ~2

2ma

∫
d3~r χ∗

ai(~r)~∇2χaj(~r), (15)

(iaja|kblb) ≡ (Zae)(Zbe)

∫
d3~r d3~s χ∗

ai(~r)χaj(~r)
1

|~r − ~s|
χ∗

bk(~s)χbl(~s). (16)

また、

jk
pcqd(~r) ≡ Ze e c

[
ψ†

pc(~r)γ0γkψqd(~r)
]
. (17)

ρaij(~r) ≡ (Zae)χ
†
ai(~r)χaj(~r). (18)

jk
aij(~r) ≡ −(Zae)

i~
2ma

{
χ†

ai(~r)∇kχaj(~r) −
(
∇kχ†

ai(~r)
)
χaj(~r)

}
. (19)

のような関数とベクトルポテンシャルとの積分を含む。
この方程式をもとに、電荷密度演算子やストレステンソル密度演算子の期待値の時間
発展を議論する。
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