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原子・分子系を従来の量子力学の枠内で扱う方法によると、波動関数の確率解釈を必要とし、
時間平均された描像しか得ることができない。時間および空間分解されたクリアな描像を得るた
めには、場の量子論に基づいて、場の演算子の時間発展を時々刻々と求める必要がある。原子・
分子系を扱うために必要な場の量子論は Rigged QED（Quantum Electrodynamics, 量子電磁力
学）[1]であり、電子と原子核がそれぞれDirac場と Schrödinger場の演算子で表され、それら荷
電粒子間の相互作用は U(1)ゲージ場である光子が媒介している。相互作用の形はゲージ不変性
から決められている。
場の量子論であるQEDは、従来より共変摂動論による解法が完成しているが、これは無限の

過去 (in状態)と無限の未来 (out状態)の間の遷移しか知ることができず、演算子期待値の時間発
展を時々刻々と求めるには不十分で、非摂動的な方法の開発が必要である。特に、場の理論であ
るQEDのハミルトニアンは時間に依存し、演算子と状態ケット（波動関数）のそれぞれの時間
発展を考慮する手法が必要である。このようなQEDにおける「双対コーシー問題」[2, 3]を扱う
には、QEDの正準変数から構成されるある物理量演算子 F̂ (t)の期待値の時間発展を
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と計算する必要がある [3]。ここで、αi、tiは、状態ケットが時刻 tiにおいて設定されたある事象
αiについてのものであることを示している。チルダは、状態ケットが時間に依存して繰り込まれ
た場の演算子で構成されたものであることを示している。添え字Hは、ハイゼンベルク描像であ
ることを示し、tiから tへの時間推進演算子 Û(t, ti)を用いて F̂ (H)(t, ti) = Û(t, ti)F̂ (t)Û(t, ti)で
ある。この Û(t, ti)は、演算子の時間順序積を表す T を用いて Û(t, ti) = Te

1
iℏ

∫ t
ti
dt′ĤQED(t′)と表さ

れ、ここで ĤQED(t)はQEDのハミルトニアン演算子であり、上で述べたように時間に依存する。
状態ケットについては、iℏ ∂

∂t |Ψ̃(αi, ti; t)⟩H = 0であり、波動関数と基底ケットの時間変化が互い
に打ち消し合う描像である。QEDのような相互作用する場の量子論において、well-definedな基
底ケットを定義し、時間依存する繰り込みの処方を与えることは容易ではないが、文献 [3]におい
て「α振動子」を用いた理論が提案されている。この方法は現段階ではそのまま数値計算に適用
することが難しいため、本発表では先行研究 [1,4–7]に引き続き、場の演算子に基づいて定式化を
行う。特に、QED演算子を場の方程式と矛盾がないように構成する操作である thermalization、
QEDハミルトニアン演算子の時間発展、QEDの演算子期待値の時間発展がどのように計算され
るかを現状採用している仮定とともに述べる。



QEDでは電子と陽電子は 4成分ディラック場演算子 ψ̂(ct, r⃗)、光子はゲージ対称性を持つベク
トル場演算子 ˆ⃗

A(ct, r⃗)で表される（クーロンゲージ ∇⃗ · ˆ⃗
A(x) = 0を用いる）。以下、時空座標を

x = (ct, r⃗)と表す。電磁気学の単位系はガウス単位系を用い、ℏは換算プランク定数、cは真空中
の光速度、eは電子電荷の大きさ（eは正）、meは電子質量を表す。γµはガンマ行列である。QED
のハミルトニアン演算子は、ĤQED =

∫
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を無視するという正規積を表し、ハミルトニアン密度演算子は、
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である。ここで電子電荷密度演算子 ρ̂e(x) = ĵe0(x)/c = Zee
ˆ̄ψ(x)γ0ψ̂(x)および電子電流密度演算
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ある。
本発表では、光子場を積分形で表すことにする [5, 7]。具体的な形は、 ˆ⃗
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ˆ⃗
AA(ct, r⃗)のように自由輻射場と遅延ポテンシャル項に分けられ、それぞれ
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と表される。ここで、âp⃗σ は光子の消滅演算子、p⃗は光子運動量、σは左右の円偏光を表し、ekは
偏光ベクトル、ˆ⃗

jT は電流演算子の横成分（div
ˆ⃗
jT (r⃗) = 0）である。 ˆ⃗

A(ct, r⃗)および ˆ⃗
je(x)の時間発

展を計算し、thermalizationの指標とする。
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