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Quantum Electrodynamics（量子電磁力学、QED）は場の量子論のひとつであり, ミク
ロの世界を正しく描像できる. 例として電子の二重スリットの場合, 電子の到達位置に関
して量子力学は確率解釈でしか与えられないが, QEDでは時々刻々と予言できる. これが
QEDに基づく計算を行う動機である. 我々は原子核場をシュレディンガー場として扱う
Rigged QED理論 [1–4]に基づく計算コードQEDynamics [5]の開発を進めており, 本研究
では波動関数の時間発展を計算できるようコードの拡張を行った. 特に Primary Rigged
QED [6]と呼ばれる電子を 2成分スピノルとして記述する理論に基づくシミュレーション
を行い, ポジトロニウムの誘電特性からハミルトニアンの時間依存性について議論を行う.
Primary Rigged QED理論において, 電子場, 原子核場, 光子場の演算子はそれぞれ以
下のように定義される.
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ここで êmは電子の消滅演算子, p̂†mは陽電子の生成演算子, f̂amは原子核の消滅演算子で
あり, ψe

m, ψ
p
m, χamはそれぞれ各場の展開関数である. 添え字の aは原子核の種類を意味

している. (3)式中第 1項目の Âµ
rad(t, x⃗)は放射光子場を表し, 2項目と 3項目はそれぞれ,

対象とする系AとAの周囲環境Mの相互作用を説明する光子場を表している. また場の
運動方程式は以下のように定義される. 原子核場について, パウリ項はスピン多重度が 0
でない場合にのみ存在する.
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Zee

2mec
σ⃗ ·

(
∇⃗ × ˆ⃗

A
)]

Ψ̂p, (5)

iℏ
d

dt
χ̂a =

[
1

2ma

(
−iℏ∇⃗ − Zae

c
ˆ⃗
A

)2

+ ZaeÂ0 +
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以上から場の演算子の時間発展式が得られる. 本研究ではハイゼンベルク描像を採用
し, これらの式に基づき演算子の時間発展を計算する.
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]
χan(x⃗)f̂an(t). (9)

本研究ではコードの開発により波動関数の時間発展を計算できるようになっている. 波
動関数は以下の時間発展式に従って計算される.
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∑
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X, Y = 1m1n0, 1m1n1l, 1m1n2l1l2 , (11)

HXY = ⟨X|Ĥ|Y ⟩, (12)

|X,Y ⟩ = |1e−m1e+n 0γ⟩, |1e−m1e+n 1γl⟩, |1e−m1e+n 2γl1l2⟩. (13)

ここでX, Y は状態, HXY はハミルトニアン, Ψは波動関数を表す. 状態ベクトルに関し
て, 計算コストを抑えるために計算上の近似により粒子数を制限した取り扱いを行ってお
り, 電子・陽電子の粒子数がそれぞれ 1, 光子の粒子数が 0 ∼ 2の状態をとるとしている.
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(a) t = 0.1[a.u.] (b) t = 1.0[a.u.]

図 1: 外部電場の周波数 ω = 2π[a.u.]における経過ステップごとの z軸上のポジトロニウムの電
子密度の差分分布.ただし thermalizationとして 10000ステップ (1[a.u.]に相当)計算している.

参考文献
[1] A. Tachibana, J. Chem. Phys. 115, 3497 (2001).

[2] A. Tachibana, In Fundamental World of Quantum Chemistry, A Tribute to the
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