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背景 

原子を用いた量子力学的高次高調波発生過程は, 非斉次のシュレディンガー方程式によって記述される.こ

れまで 1次元系のデルタ関数型のモデル原子について半解析的な研究が行われた [1]  .しかし, 一般的なポ

テンシャルの 3 次元の系について数値的に計算することはできていない. 

目的 

本研究では非斉次のシュレディンガー方程式を数値的に解く準備として, 斉次の時間依存シュレディンガ

ー方程式を変形し, 非斉次シュレディンガー方程式に見立てたものを考える. スプリットオペレーター(SO)

法とアダムス・バッシュフォース(AB)法を組み合わせた SO-AB法 [2] によりこの方程式を数値的に解いて

その収束性を調べることを目的とする. 

方法と結果 

まず, 通常の 1 次元調和振動子に対する斉次のシュレディンガー方程式 
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を考える.  SO 法のプログラムを用いて数値計算を行い, 
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と記される解析解と, 計算解の相対誤差について調べた. 大域誤差は SO 法で予想される時間ステップ幅∆𝑡

の 2 乗に比例することを確認した. ただし, X は波動関数の初期値から決まる値であり, ここでは𝑋 =

0および 1とした. 

次に, 式(1)において𝑥 → 𝑥 ± 1とした式を 
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とし, 式(3)の右辺第 3 項を非斉次項とみたてたシュレディンガー方程式を考える. また,式(3)の解析解は 
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となる.SO-AB 法のプログラムを用いて数値計算を行い, 解析解と計算解の相対誤差について調べた.ここ

では𝑋 = ±1とした.SO 法, AB 法ともに誤差は∆𝑡の 2 乗に比例することが知られており, 2 つを組み合わせ

た SO-AB法も大域誤差が∆𝑡の 2 乗に比例することを確認した. 

まとめ 

SO-AB 法において大域誤差は∆𝑡に比例することを確認し, 非斉次シュレディンガー方程式を解く手法の

開発の準備を行った. 
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