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研究成果の概要（和文）：  

量子電磁力学に基づく量子遷移過程の計算コードを開発し、キラリティーと誘電率の周波数分
散へと応用し新しい知見を得た。前者については、モデル分子を用いて、キラル構造とアキラ
ル構造において円偏光に対する応答の違いをスピントルク密度などの量を用いて示した。電子
と原子核を場の理論的に扱い局所誘電率の周波数分散の計算コードを開発し、原子の局所誘電
率の周波数分散を示した。開発された計算コードの一部は研究グループのウェブサイトで公開
した。 
研究成果の概要（英文）： 

We have developed a new computational code for quantum transition based on QED (Quantum 
Electrodynamics). We have applied it for studies of chirality and frequency dispersion of dielectric 
constant, and obtained new insights. As for the chirality study, using model molecules, we have 
studied how chiral and achiral structures react on circularly polarized photon, through the quantities 
like the spin torque density, and have shown the clear difference between them. For the study of 
dielectric constant, its local frequency dependence of simple atoms is shown. We distribute our 
program code in our web site.  
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１．研究開始当初の背景 

 QED (Quantum Electrodynamics；量子電
磁力学) 理論に基づいて電子の局所的なスト
レステンソル密度を定義しそれを用いて化
学結合・反応性の本質を明らかにする試みは、
研究代表者によって初めて行われ、その有用
性・汎用性が実証されてきた。その主たる成
果を以下に列挙する：共有結合を表現するス

ピンドル構造の発見、エネルギー密度を用い
た力学的な原理に基づく結合次数概念の確
立、領域化学ポテンシャルによる化学反応座
標の予言。 

 ストレステンソル密度は、場の理論におい
て運動量密度演算子の運動方程式に現れる
量である。研究代表者は同時にスピン角運動
量密度演算子の運動方程式において、その時
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間変化が２つの力、ストレステンソルが与え
るトルク(スピントルク)ともう一つ未知の力
(ツェータ力)で駆動されることを示した。さ
らに興味深い点は、ツェータ力は空間反転に
対して特徴的にふるまう(符号を変える)カイ
ラルカレントという量で表されることであ
る。研究代表者の研究グループではこれらの
量を計算する相対論的電子状態計算コード
を開発し、基礎的な性質を調べてきた。 

 このような研究成果をふまえて、ストレス
テンソルの更なる応用の舞台として、またス
ピントルクやツェータ力の可能性を探る試
金石として有用だと思われるのは量子遷移
に関する現象である。その理由は以下の通り
である：古典力学におけるストレステンソル
は電磁気学のマクスウェル理論や重力のア
インシュタイン理論に登場し、物質粒子に働
く力を生み出している。量子力学におけるス
トレステンソル密度はシュレーディンガー
の波動力学に登場し、物質粒子に働く力密度
を生み出している。この量子力学的力密度が
荷電粒子に作用し、古典力学的なローレンツ
力密度と完全にバランスすれば量子力学的
定常状態が生み出される。従って、このバラ
ンスの乱れは量子遷移を生み出すからであ
る。 

 本研究では、研究対象そのものとしても意
義深いものとして、キラル光化学と誘電体薄
膜物性を取り上げるがそれぞれ最近の話題
を簡単に紹介したい。 

 キラル光化学は、広い意味ではキラリティ
ーが関連した光反応を扱うもので、旋光性や
円二色性といった古くからある話題も含む
が、最近注目されているのは、円偏光による
キラリティーの発現である。これは円偏光し
た紫外線による医薬品の(絶対)不斉合成や光
記録といった工業的な応用の可能性だけで
はなく、自然科学の大きな謎の一つである自
然界のホモキラリティーを説明する手段と
しても注目され、多くの実験が行われている。 

誘電体薄膜は相補型金属酸化物半導体の重
要な部位の一つである。現在最も広く使用さ
れているシリコン酸化膜は近い将来に限界
に達すると予見されており、新材料の誘電体
薄膜、すなわち、リーク電流を抑制できる誘
電体膜が必要である。次世代材料として考え
られているハフニウムやランタノイドの酸
化膜について当研究室でも研究している。こ
れらの材料では高い誘電率によりリーク電

流が抑制されるだけでなく、広いバンドギャ
ップを持つことでも次世代誘電膜としての
期待が大きい。これらの誘電体薄膜ではシリ
コン基板との界面構造や不純物の制御が課
題として知られており、理論・実験の両面か
ら盛んに研究が行われている。 

 

２．研究の目的 

 本研究は、研究代表者によって定式化され
た電子のストレステンソル密度・スピントル
ク密度・ツェータ力密度を用いて量子遷移に
関する現象の理論的研究を推進するもので
ある。量子電磁力学に基づいた量子遷移過程
の計算コードを開発し、具体的な応用として、
主に次の２つのものを対象とすることを目
的とした。キラリティーと、誘電率の周波数
分散である。これらを上に挙げた量を用いて
局所的に解析することにより、キラリティー
が発現するメカニズムや、マクロな量として
測定されている誘電特性の根源的なメカニ
ズムを明らかにするのが目的である。 

 

３．研究の方法 

 昨年度までに研究開発が完了している電
磁場・電流存在下での電子状態(励起状態を
含む)を QED に立脚して非摂動的に求める相
対論的・非相対論的計算コードのプログラム
パッケージを量子遷移対応に拡充発展させ、
これを用いてキラル光反応系と誘電体薄膜
系におけるストレステンソル・スピントル
ク・ツェータ力といった局所物理量を計算し、
キラリティー発現のメカニズムや誘電率の
周波数分散を解析する。電子状態計算アルゴ
リズムの検討やコードの実装は主に２名の
研究分担者がそれぞれ異なる電子場の取り
扱い方（４成分版と２成分版）でもって分担
して行う。 
 
４．研究成果 
（１）４成分版 
 QEDynamics（４成分版）は、Rigged QED

理論に基づいて原子・分子系の時間発展をシ
ミュレートするために Fortran90 で書かれ
たプログラムであり、電子場を４成分で取り
扱う手法に基づいたものである（図１）。こ
のようなコードは今までに例がなく、今後こ
れを基にプログラムを発展させていくこと
で新しい物理現象を発見していくことを目
標としている。 



 また、すでに新しい現象を発見しており、
それが「電子-陽電子振動」である（図２）。
この振動は、電荷密度が電子質量の二倍に対
応する周期で振動する現象で、われわれのシ
ミュレーションで初めて見いだされたもの
である。これは電子と陽電子の対生成対消滅
に起因する電荷密度の揺らぎであり、QED

ならではの効果である。今後、このような効
果の観測・応用の可能性を含めて研究を進め
ていきたいと考えている。 

 
（２）２成分版 

2 成分版のプログラムは、Primary Rigged 
QED 理論に基づいて、電子・原子核・光子か
らなる量子系の時間発展を計算するプログ
ラムコードである。電子場をスピンの 2成分
で取り扱い非相対論的な現象を効率的に計
算できる。ただし、ラグランジアンの展開項
を無限に取り入れることにより極限として
電子についてのローレンツ対称性を回復す
るよう定義されている。 

場の理論に基づいた時間発展計算を行う
にあたり、時間発展は演算子が担っているた
め、演算子の時間発展を計算する必要がある。
演算子は、Furry 表示で用いられるように、
束縛系の量子力学的波束解を空間分布とし
て展開する。演算子の時間発展には初期時刻
での演算子の組で展開し、その係数を数値計
算で計算するとする。このときに相互作用に
より指数関数的に演算子の展開の次数が上
がり数値計算の大きな障害となるので、交換
相互作用などの量子的効果を十分に取り入
れられる範囲で次数の展開を止め、それ以上
の高次の効果は期待値で置き換えることに
より計算する近似を採用する。 

このような手法を採用して数値計算コー
ドを開発しているが、2 成分計算コードが目
的とする第一の解析対象は局所的な誘電応
答の周波数分散である。原子核の量子的時間
発展を電子同様に場の理論的に取り扱える
ようにすることは、原子核の誘電応答が電子
よりも重要である高誘電率材料の解析にお
いて非常に重要である。そのため原子核を取
り入れた Rigged QED を指導原理として採用
している。本研究では、水素・ヘリウム原子
内での誘電応答の局所的周波数分散の初期
的結果を示した。軌道間のエネルギー差に由
来する周波数や外部電磁場に由来する周波
数への応答が正しく表現できていることを
確認した。 

また、Coupled perturbed Hartree-Fock 法
に基づいて計算した波束を用いて、分子デバ
イスやナノワイヤー内部の局所的な電気伝
導特性を取り扱う計算プログラムツールの
開発を行った。電流を与える電子を量子状態
として表現する計算コードの開発を行い、系
の内部における局所電気伝導率についての
研究を行った。 
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