
 

 

QED(Quantum Electrodynamics) 

に基く局所応力と化学反応性 
(京大院工) ○立花明知 

 
【序】化学反応の場の理論的研究の一環として，本報告においては， QED(Quantum 
Electrodynamics)に基く一般化された化学反応性の統一的スキームに重要な役割を演ずる量子エ
ネルギー密度と応力・張力密度のくりこみ理論を展開する．とりわけ，量子運動エネルギー密度
と共有結合を特徴付ける量子応力・張力密度に由来するスピンドル(spindle)構造の輻射場補正は
きわめて見通しのよい形で与えられることを示す． 
 
【理論】 電子間に働く力は輻射場によってもたらされるという“action through medium”（近接作用）
の観点から得られた QED [1]における Hamiltonian energy density operator の non-relativistic 極限をとると
次式が得られる  （cf. rigged QED theory ；[1-4]）： 
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nonadiabatic vibronic interaction を含む化学反応ダイナミクスへの応用に向けて， rigged QED theory 
[1]においては，原子核の運動も正準量子化された場として取り扱われている．このことにより，
電子と原子核の荷電密度と電流密度が統一的な Maxwell 方程式に従い，くりこみ理論への見通し
もよい．Fock space で ensemble average をとると任意の領域の量子力学的エネルギー密度が得られ
る．近接作用として Lorentz force に加えて tension が現れる．定常状態においては両 force density

は完全に打ち消しあう．とりわけ，電子の kinetic energy density )(ˆ)( rTrn eTe
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αα ττ = は化学結合の生成・切断の全く新しい描像を与え，新しい化学反応様式

の予言に有用であると期待される．また，電子 energy density )(rnE
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また，領域エネルギー RE は Volta 接触電位，仕事関数を与える： 
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Rφ : the intrinsic Volta electric potential 
RΦ

: the intrinsic Herring-Nichols work function 
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 原子・分子やイオンの電荷を，rigged QED theory に linear response theory を適用して求めると，
通常の静止した状態の電荷（direct charge）のみならず，電子の流れに依存した電荷（static wind 
charge）や原子核の動的状態に特徴的な電荷（dynamic wind charge）の概念が自然に導かれる[3]．
とりわけ，分子エレクトロニクスやナノテクノロジーへの応用においては，局所的な電流密度が
極めて大きくなることが十分予想されるので，量子エネルギー密度，量子運動エネルギー密度や
量子応力・張力密度に由来する電子ストレス，スピンドル(spindle)構造や dynamic wind charge な
どの新しい局所力，化学反応性概念が直接的に役立つ．  
 例えば，基底状態の水素原子の電子の場のエネルギー密度は輻射場，くりこみ補正のない断熱
近似で無限大の自己エネルギー密度を除き 
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運動エネルギー密度は，同様に， 
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と書け，原点における cusp condition を満足している．全空間にわたる積分は  
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となり，よく知られた値を与える． 
講演では，他の反応性指数，輻射場補正やより複雑な原子・分子・凝縮系へのいくつかの応用例

を示し，理論の適用範囲を実証する予定である． 
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