
量子力学



解析力学
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・ ガリレイの相対性原理
互いに慣性運動 (等速運動) している系からみた運動は同じ
＝＞座標変換 𝒓′ = 𝒓 + 𝒗𝑡により運動方程式は不変

・デカルト座標以外では表式が変わる場合がある

・力の概念がはっきりしない
＝＞エネルギーの方が基本的な物理概念

・場の方程式ではない (粒子の方程式)

古典力学: Newtonの運動方程式

問題:異なる慣性系から測定した光速は不変だが、ガリレイ変換では変わる
Maxwellの方程式はガリレイ不変ではない

アインシュタインの相対性原理:すべての慣性系から光速は不変で cである
異なる慣性系の時間は同じではない

特殊相対論: Lorentz変換に対して不変 (Lorentz不変)な運動方程式
結果:運動する物質の質量は速度に依存する

質量はそれ自身が E = mc2のエネルギーをもつ
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一般化座標

VTL −=
T: 運動エネルギー V:ポテンシャルエネルギー

一般化(正準)運動量

オイラー・ラグランジの方程式

解析力学: ラグランジ方程式
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𝒑𝒓を “𝒒𝒓 に共役な運動量” と呼ぶ



解析力学: ハミルトン方程式
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ハミルトニアン

ハミルトンの運動方程式
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Newtonの運動方程式
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ポアソン括弧
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ハミルトンの運動方程式
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量子力学



古典力学から量子力学へ

Δ𝑥 ⋅ Δ𝑝𝑥~ℎ

(第一)量子化：共役な物理量 𝑸, 𝑷𝑸の交換関係

𝑸𝑷𝑸 − 𝑷𝑸𝑸 = 𝒊ℏ

ො𝑥 = 𝑥, Ƹ𝑝𝑥 =
ℏ

𝑖

𝜕

𝜕𝑥

ො𝑥 = 𝑖ℏ
𝜕

𝜕𝑝𝑥
, Ƹ𝑝𝑥 = 𝑝𝑥

ො𝑥 Ƹ𝑝𝑥 − Ƹ𝑝𝑥 ො𝑥 = 𝑖ℏ
どちらも交換関係を満たす

Heisenbergの不確定性原理



Schrödinger方程式

𝐻 𝒓𝒊, 𝒑𝒊, 𝑡 = 

𝑟

1

2𝑚𝑖
𝑝𝑖

2 + 𝑉 𝒓𝒊, 𝒑𝒊古典的なハミルトニアン

ො𝑥 = 𝑥, Ƹ𝑝𝑥 =
ℏ

𝑖

𝜕

𝜕𝑥
交換関係

𝐻Ψ 𝐫, 𝑡 = 𝑖ℏ
𝜕

𝜕𝑡
Ψ 𝐫, 𝑡

・多変数(粒子数6)の偏微分方程式
・解析的には解けない

𝐻 =
1

2𝑚
−𝑖ℏ∇𝑖

2 + 𝑉 𝐫

ハミルトニアン中の物理変数 (x, pなど)を演算子 (Q数) とみなし、
交換関係を満たすように置き換える

Schrödinger方程式



量子理論の基本と定式化のバリエーション
古典論と量子論の違い:

プランク定数 h = 6.62610-34 Jsを無視できるか、できないか
共役な物理量 q, pqの交換関係 [q, pq] = qpq – pqq = ih/2π

(古典力学、直交座標系では、px = dx/dt。 一般的な導出については解析力学を参照)

=> Heisenbergの不確定性関係が導出される

定式化:どの定式化を使っても良い。問題によって解の容易さに違いがある

１．Heisenbergの行列力学:行列方程式 (参考:朝永振一郎量子力学I）
固有値 (固有エネルギー)、固有状態 (線形代数的ベクトル)が得られる。

２．波動力学 (Schrödinger方程式):微分方程式
古典的なHamiltonianに、物理量の交換関係を導入 (第一量子化)。
固有値 (固有エネルギー)、固有状態 (関数空間のベクトル、場)が得られる。

３．第二量子化 (場の量子論):非可換代数方程式
場を量子論的な交換関係を満たすように量子化

固有値 (固有エネルギー)、固有状態 (抽象的な状態ベクトル ς𝒒 ෝ𝒂𝑞
† ۧȁ𝟎 :

真空 ۧȁ𝟎 に生成演算子 ෝ𝒂𝑞
† を作用)が得られる。

４．密度汎関数理論: Hohenberg-Kohnの定理
数学的定理:すべての物理量を電子密度 ρ(r)の汎関数として扱える
一般にSchrödinger方程式類似の一電子微分方程式として扱う (Kohn-Sham方程式)


