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近年，ミクロな対象に対する正確な解析手法の必要性が高まっている．現在，実用上最も正し

く原理的な描像から粒子の振る舞いを記述するのは QED(Quantum ElectroDynamics) である．我々

の研究グループでは，立花の提唱する Rigged QED
1,2

 に基づいた計算コード QEDynamics
3の開発

を進めてきた． 

 この計算コードを用いた QED に基づいた時間発展の計算は，一定の成功を収めている 3．この

計算においては，QED により記述されるハミルトニアンが必要である．そこで我々は，

thermalization により QED的なハミルトニアンと初期状態の導入を行う手法を採用してきた．その

結果，いくつかの thermalization の問題点が浮かび上がってきた．本研究では thermalization 過程の

新たな計算方法を提案しその検討を行う． 

本研究で用いる Primary Rigged QED4は，原子核を Schrödinger場として導入し，また電子

場を Dirac場の Primary成分 2つを用いて表示するものである． 

これまで，thermalization として以下の手法を用いてきた．量子力学的な変分計算を用いて物

質場の初期状態を作り，その状態の下で QEDynamicsを用いて光子場を発展させ QEDの光子場

を作り出すとするという手法である．このとき，Thermalizationが完了したかどうかを判定する

ために、下式で表される光子場と電子場の相互作用エネルギー期待値を指標として用いてきた． 

 
ここで光子場のベクトル成分は 

 

の式で与えられている． は電流の横波成分である．光子の発展に伴いこのエネルギーが十分に

成長して変化しなくなれば, thermalize されたとみなすのである. 下の図は水素原子に対する

thermalization 計算の経過である．この期待値の時間変化をみると 0.5 [a.u.] 経過した後でも単

調に増加を続けていたことがわかる． 

 
この結果は，0.5 [a.u.] の時点では thermalizationは完了していないことを意味している． 

そこで，どの程度の計算時間を必要とするのか調べるために，共変性の観点から thermalization

の完了を考える．Thermalizationが完了した状態では，光子場のベクトル成分はスカラー成分と

同程度まで成長するはずであると考えられる．スカラー成分の定義は下式で表される． 
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現状の thermalizationのもとでは，スカラー部分とベクトル部分の相互作用エネルギーを計算す

ると，スカラー部分の方が数桁大きい結果となった．この理由のひとつとして，  は無限の光

子交換を行って平均化された(すなわち thermalize された)ポテンシャルとして計算しているが，

ベクトル部分は  から摂動的な相互作用を繰り返して thermalizeを行う．このような取り

扱いのため，thermalizationに膨大な時間が必要となっていると考えられる． 

 Thermalization を現実的な計算時間で完了させるためには，現状の thermalization 計算にお

ける問題点を解決することがまず挙げられる．その方法の 1つとして， 項の計算方法を効率化

すること, 電流を表現する基底関数系の採用，放射光子の自由度を十分含めることによる電流自

由度の増加などにより の計算を改善することができる．これらの効果は QED が描く束縛状態

を表現するために絶対に必要なものであるが，しかし，thermalization を行うには非効率的な点

がある．そこで本研究では，thermalization の計算方法として非摂動論的な手法に変更すること

を検討する． 

本研究ではまず，電流 の縦波成分 と横波成分 の確認を行った．電子状態の時間変化が大き

い状況で の値は大きくなるが，現在の計算コードで算出される には が含まれていないという

問題があった．これは， の計算は から計算するが， の計算は を用いており，上述のよう

にこの 2つの間の非共変的取り扱いが問題を作り出しており，  が大きな と矛盾のないもの

となるまでに膨大な時間がかかる． 

 そこで，本研究での新たな thermalization過程として， が正しく再現される方

法を考える．摂動的に光子を用意する方法の問題点を克服するために，大きな の存在下で矛盾

の無い  を thermalization された光子場とする方針を提案する． の存在下で が矛盾しない

ように を用意する．その を作り出すような電子場・光子場を設定して と を再度決定す

る．その新たな と矛盾の無いように と を再度計算し全て矛盾がなくなったら

thermalization完了とするのである． 
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