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【Abstract】 

The existence of a non-zero electric dipole moment (EDM) of the electron reveals a 

violation of the time reversal symmetry, so many experiments are trying to detect the electron 

EDM. Recently, heavy polar diatomic molecules, which have large internal electric fields, are 

selected for experiments to search for the electron EDM, where the precession motion of the 

electron spin is used for the detection. This motion depends on the internal effective electric 

field (Eeff). The improvements of the computational accuracy of Eeff  for the EDM and the 

understanding of spin precession are important for the experimental determination of the 

upper bound of the EDM. 

In this work, calculations of Eeff in YbF and ThO, which are representative ones for 

experiments of the electron EDM, are performed on the basis of the restricted active space 

configuration interaction approach by using four-component relativistic electronic structure 

calculations. We also discuss the effect of the difference of the bond length. 

 

【序】 

電子の電気双極子モーメント(EDM)は、そのスピンに付随し生まれる電荷分布の偏り

を表すベクトル量である。ところで、素粒子論において CPT 定理により CP 対称性と

T 対称性は等価である。小林・益川理論によって CP 対称性の破れは説明されており、

K 中間子において実際に観測済みである。一方で T 対称性の破れを証明する現象はま

だ観測されていない。そのため、時間反転対称性破れの直接的な証拠となる電子 EDM

の探索実験が世界中で行われている。また、超対称性模型などの標準模型に対する多

くの拡張理論では、現在の実験精度で観測可能なほどの大きな値を持った電子 EDM

の存在が予言されている。すなわち、電子 EDM の観測は標準模型を超える新たな物

理の探索の指標となる。 

本研究では特に、分子を対象とした電子 EDM(eEDM)の観測実験に注目する。これ

らの実験では、eEDM と電場の相互作用エネルギーが観測される。eEDM の値𝑑𝑒を知

るには、有効電場 Eeffを計算しなければならない。この計算には、相対論効果や電子

相関を考慮する必要があり、その手法や条件の違いから研究グループによって結果に

差異が出ている。 

本研究では、そのような違いの内、分子の核間距離の変化に注目し、他の研究グル

ープ同様、対象分子の有効電場を計算することに加え、場の理論に基づく局所的な電

子の運動方程式に EDM 起因のスピントルクを加えることで得られる、EDM 存在下で

のスピンダイナミクス[1]の描像にも注目する。 

 



 

 

【方法 (実験・理論)】 

場の量子論における EDM 存在下での局所的な電子スピンの運動方程式は、 
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とかける[1]。ここで、それぞれの物理量は次のように定義される。 
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本要旨ではスピン角運動量密度𝑠𝑒を考察の対象とする。 

計算対象は YbF 及び ThO とし、4 成分相対論的電子状態計算には DIRAC17[2]、スピ
ン角運動量密度等の局所物理量には我々のグループが開発した QEDynamics[3]を用い
る。 

 

【結果・考察】 

Fig.1 には YbF における有効電場の計算結果を示す。グラフの横軸には Yb と F の核
間距離を表示し、縦軸に有効電場の値をプロットしている。なお、広く用いられる 2

種類の近似法を用いて計算した。有効電場の核間距離との依存性が見て取れる。Fig.2, 

3 には核間距離 2.074Å 時の角運動量密度とそのスモール成分によるものをプロット
してあり、Fig.4,5 には核間距離 2.014Å 時とのそれぞれの物理量の差分を表示してい
る。 

Fig2,3 のようなスピン角運動量密度の左右非対称性は、同じ極性分子である HF＋に
は見られない[1]。また、Fig4,5 を見ると、核間距離の違いは、スピノルのスモール成
分による角運動量密度変化に顕著に現われている。核間距離の違いによりスピン角運
動量密度の非対称性が変化することは、実際に核間距離によって有効電場の値が変わ
ることとも矛盾しない。 

 

 

 

 

Fig. 2. 𝑠𝑒⃗⃗  ⃗ (2.074[Å])    

   

               

Fig. 1. Eeff in each bond for YbF   
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Fig. 4. The difference of 𝑠𝑒⃗⃗  ⃗  

               between 2.074 and 2.014 
 

 
Fig. 5. The difference of 𝑠𝑒𝑠⃗⃗⃗⃗  ⃗  

               between 2.074 and 2.014 
 

 
Fig. 3. 𝑠𝑒𝑠⃗⃗⃗⃗  ⃗ (2.074[Å]) 


