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【研究の背景・目的】 

 QED(Quantum electro dynamics)では量子力学では説明する事のできない現象の説明が可能であ

る。本研究グループでは、原子核をも場の演算子として取り扱えるように拡張された Rigged 

QED[1,2]に基づいた物性の解明を目指している。特に低エネルギーでの物性にはフォノンの効果

が重要であり原子核を取り入れた Rigged QED により物質内の相互作用が記述できる[3]。 

 これまでに本研究グループで Rigged QED に基づく束縛状態系の計算を行うための

QEDynamics[4]というプログラムコードを開発してきた。QED では光子の相互作用が最も重要で

ある。そこで、本研究では光子による相互作用を数値計算上でどのように取り扱うことでより正

確に取り入れられるか議論する。今回は特に、光子場のベクトル成分  の計算における格

子点間隔や計算領域の大きさに対する依存性について研究を行った。 

【理論・計算方法】 

 Rigged QEDの中でも電子を二成分場として記述するものを Primary Rigged QED[5]と呼び、

本研究では Primary Rigged QEDの範囲内での議論を行う。クーロンゲージを採用すると、光子

場  のスカラー成分とベクトル成分はそれぞれ次のように表せる。 

 

 

 

 

 

 

(2)式右辺第一項は電子の電流の横波成分からの寄与を、(2)式右辺第二項は原子核の電流の横波か

らの寄与を表す。添字の Aは対象とする領域を、添字のMはそれ以外の領域を表す。 

ある時刻 tにおける  の計算には時刻 tよりも過

去の時間の  、  の値が必要であるため、時

間が経過するにつれて計算機上で保存しておくべき値の

数が膨大になってしまう。そのため、  の計算には

近似が必要となってくる。そこで、  の計算には計

算資源の節約のために、図 1のように領域 Aを直方体状

の格子点に分割し、その格子点のデータを用いて積分する

近似をしている。また、格子点間隔、 の更新間隔を

無限に小さくすることによって連続極限として正確な計

算を行う事が可能である。 

本研究では  の格子点間隔、領域 Aの大きさ、

領域Mの環境に対する依存性を調べ、  の計算に対

して有用な計算条件を検討する。 

【結果及び考察】 

本研究では
1
H原子および

3
He原子について計算を行った。

1
H原子および

3
He原子の初期状態
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図 1. (2)式右辺における積分の概念

図。微小直方体の中心における

 、  の値を代表点とし

て積分を行う。 



は Hartree-Fock 計算により求めた。その際の基底関数として電子に対しては cc-pvdz[6]を用い、

原子核に対して(2s1p)のガウス型基底関数を用いた。ガウス型基底関数の軌道指数としては文献

[7]を参考にした。また、領域 M としては  が z 方向の                 のような電場で表さ

れるような状況を考える。ここで、            である。 

 以上の計算条件の下、計算した結果を表 1に示した。計算結果から計算領域が大きい方が の

値は小さくなっている事が分かる。格子点間隔が等しいが計算領域の大きさの異なる条件 1と条

件 6の結果を比較すると、条件 6の方が の値が小さくなっている事が分かる。このことから、

原子中心から遠い所では近い所に比べて の大きさが小さい事が分かる。微小直方体の一辺の長

さが 0.3[Bhor]以上ある場合は の値は微小直方体の大きさに依存する事が分かる。この傾向は

粒子数が多い程顕著に現れる事が分かった。また、 を計算に含めると の値が大きく増加す

る事が分かった。これらの結果は、 の計算に対する基礎的なデータとして重要である。 

【今後の計画】 

 今後は、格子点間隔や領域の大きさ等の計算条件による効果をさらに調べるとともに、積分計

算の効率的なルーチンの導入を行い、問題設定に対して最適化した計算方法を模索する。 

 また、場の量子論においては繰り込みが不可欠であるが、現在用いている繰り込みは、全粒子

数保存による波動関数繰り込みなどに限られている。今後、繰り込みを行う際に  をどのよ

うに計算するかという事に加えて、  に対する繰り込みそのものも非常に重要である。時間

発展していく系に対してどのような繰り込みが良いか検討する。 
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表 1.  は三次元空間各点と各時間における  の値について平均をとったものを表す。計

算領域の大きさとは領域 Aとして考える領域の大きさを表し、分割数とは領域 Aをいくつの微

小直方体に分割して計算したかを表す。  の単位は原子単位系を用いた。 
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