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QEDにゲージ不変性を保った形で原子核を追加したRigged QED[1]に基づいて系の時
間発展を調べる計算コードQEDynamics[2]の開発を行っている。これまで、QEDは摂動
計算を用いた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[3]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。
そ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

て光子も共に生成消滅演算子で記述して時間発展を取り扱う計算コードの開発に取り組
んでいる。本研究では電子と原子核は 2成分シュレディンガー場として記述することとす
る、この枠組みは Primary Rigged QED[4]と呼ばれている。ローレンツ対称性は用いる
Lagrangianの展開項を無限に取り入れることにより回復できる。
電子・原子核場の時間発展はHeisenberg描像に基づいて生成・消滅演算子の時間発展

として記述される。電子場・原子核場はそれぞれ、Ψ̂, χ̂として以下のようにあらわす。

Ψ̂(t, x⃗) =
∑
m

êm(t)ψm(x⃗), (1)

χ̂a(t, x⃗) =
∑
m

f̂am(t)χam(x⃗), (2)

このとき、êm, f̂amが電子・原子核の消滅演算子である。すなわち、電子・原子核の時間
発展は生成消滅演算子の時間発展として記述される。展開関数としてば、平面波ではなく
Furry描像で用いられる方法に習って束縛状態の固有関数を用いる。
光子場は次のように分解して表現する、

Âµ(t, x⃗) = Âµ
rad(t, x⃗) + Âµ

A(t, x⃗) + Âµ
M(t, x⃗), (3)

ここで Âµ
radは輻射光子を、Â

µ
A,M は系と外部環境の相互作用光子を表す。本研究ではクー

ロンゲージを用いて光子場を表現することにする。輻射光子は光子の生成消滅演算子 â, â†

を用いて、

Âµ
rad(t, x⃗) =

√
c

π
√
2h̄

∑
σ

∫
k

d3k⃗
1√
2k0

(â(k⃗, σ)ϵµe−ikνxν/h̄ + â†(k⃗, σ)ϵ∗µeikνx
ν/h̄), (4)

とあらわされる。一方で Âµ
A,M は電子・原子核の生成消滅演算子により展開される。

Â0A,M
(t, x⃗) =Zee

∫
A,M

d3s⃗
Ψ̂†(t, s⃗)Ψ̂(t, s⃗)

|x⃗− s⃗|
+
∑
a

Zae

∫
A,M

d3s⃗
χ̂†
a(t, s⃗)χ̂a(t, s⃗)

|x⃗− s⃗|
, (5)

ˆ⃗
AA,M(t, x⃗) =

1

c

∫
A,M

d3s⃗
ˆ⃗
jeT (u, s⃗)

|x⃗− s⃗|
+

1

c

∫
A,M

d3s⃗
ˆ⃗
jNT (u, s⃗)

|x⃗− s⃗|
, (6)

ここで u = t− |r⃗ − s⃗|/cは遅延効果を表している。



電子・原子核場の時間発展は、以下の運動方程式に従って発展する。

ih̄
d

dt
êm(t) =

∑
n

∫
d3x⃗ψ†

m(x⃗)

[
1

2me

(
−ih̄∂i −

Zee

c
Âi

)2

+ ZeeÂ0

]
ψn(x⃗)ên(t), (7)

ih̄
d

dt
f̂am(t) =

∑
n

∫
d3x⃗χ†

am(x⃗)

[
1

2ma

(
−ih̄∂i −

Zae

c
Âi

)2

+ ZaeÂ0

]
χan(x⃗)f̂an(t). (8)

この式は演算子を含む式であり、数値計算に取り入れるために t = 0における演算子の
多項式を用いて時刻 tの演算子を展開し、その多項式の係数を各時刻で計算するという手
法を用いる。時間発展のステップ数に応じて、多項式中の高次の項の組合せの寄与が入っ
てくるため、展開に用いなくてはならない多項式の種類が急速に増える。このため、1ス
テップを計算する際に要する演算時間も増大するし、それらの情報を記録するデータ自体
も巨大に膨れ上がる。そのため本研究では同種粒子の演算子を 3次まで、これより高次の
項や異種粒子の演算子は期待値を取って定数によって置き換えて計算を行う。
本研究では相互作用する光子特に Âi

Aをどのように計算するべきかを報告する。Â
i
Aの

計算には過去の演算子の情報も必要なため正確な計算のためには膨大な計算量が必要と
なる。そのため近似を用いて効率的に計算を行う。具体的には Âi

Aの計算は期待値として
行う、またその期待値も空間を離散化した点上で行う。時間的にも各計算ステップごとに
Âi

Aの計算を行わずに、数ステップに一度計算を行い、その間は同じ値を使用して計算量
を減らすこととする。この方法の利点は計算量を上げて、計算間隔を無限に小さくするこ
とによって正確な計算が行える点である。
QEDとしての計算を行うには、QEDに対して定義されたハミルトニアンを作るための

thermalization過程が必要である。これまでの研究の結果として、現行の thermalization
過程には膨大な計算時間が必要であることがわかった。この原因の一つとして、Â0は無
限の光子交換により平均化され thermalizeされたポテンシャルであるが、Âiは ⟨Âi⟩ = 0
から摂動的な相互作用を繰り返して thermalizeを行うものである。この摂動的相互作用
を無限回繰り返すことが thermalizationであり、現行の計算方法では非常に長時間の計算
が必要であり、現実的には thermalizationを完了できない。これは、非摂動系である束縛
状態に対して、Âi

Aの計算に摂動的手法を用いているのが原因と言える。このため ĵiを Âi

から、ĵiLを Â0から計算すると、現状の計算では ĵiの中に、ĵiLが含まれていないという
矛盾した結果となってしまっている。この問題を解決するために摂動的な thermalization
ではなく新たな非摂動手法を用いる。その方法では ĵi = ĵiL + ĵiT の関係式が正しく再現さ
れることを目的とする。本講演ではこの新たな thermalization方法について報告する。
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