
はどうかんすう

波動関数と
かくりつかいしゃく

確率解釈
wave function and probability interpretation

1 なぜ
はどうかんすう

波動関数
wave function

を
み

見るのか

この
こうぎ

講義の
ちゅうしんてき

中心的な
と

問いは、
はどうかんすう

波動関数
wave function

から、
でんし

電子の
そんざい

存在しやすさと
そくていち

測定値をどのように
と

取り
だ

出すかである。
はどうかんすう

波動関数
wave function

を「
でんし

電子が
くうかん

空間に
ぬり

塗り
こう

広がったもの」とだけ
せつめい

説明すると、
なに

何が
じっさい

実際に
そくてい

測定される
りょう

量 なのかが
あいまい

曖昧

になる。
りょうしかがく

量子化学で
ひつよう

必要なのは、
はどうかんすう

波動関数
wave function

そのものを
かんさつ

観察することではなく、そこから
かくりつみつど

確率密度
probability density

、
きたいち

期待値
expectation value

、

エネルギー
energy

などを
と

取り
だ

出すことである。

したがって、この
こうぎ

講義では
つぎ

次の
ていぎ

定義を
ちゅうしん

中心に
お

置く。

wave function is a state representation that generates probability density.
にほんご

日本語で
げん

言えば、
はどうかんすう

波動関数
wave function

は、
かくりつみつど

確率密度
probability density

を
う

生む
じょうたい

状態
state

の
ひょうげん

表現
representation

である。

→ 講義 量子化学の入口 lecture chemistry theoretical

https://study.bem130.com/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/量子化学の入口-講義/

2 
ちょっかんてき

直感的な
せつめい

説明

ちょっかんてき

直感的には、
はどうかんすう

波動関数
wave function

は「どこで
でんし

電子が
み

見つかりやすいかを
けいさん

計算するための
しんぷく

振幅」である。
すいめん

水面の
なみ

波の
たか

高

さが
せい

正にも
ふ

負にもなるように、
はどうかんすう

波動関数
wave function

も
せい

正、
ふ

負、
ふくそすう

複素数の
あたい

値 を
と

取り
え

得る。そのため、
はどうかんすう

波動関数
wave function

をそのま

ま
かくりつ

確率
probability

として
よ

読んではいけない。
かくりつ

確率
probability

にするには、
ぜったいちにじょう

絶対値二乗を
と

取る。
ふくそすう

複素数の
む

向きに
そうとう

相当する
いそう

位相は、
ぜったいちにじょう

絶対値二乗で
しょう

消 える。
いっぽう

一方、
なみどうし

波同士

を
た

足し
あ

合わせる
まえ

前には
いそう

位相が
かんしょう

干渉を
き

決めるため、
いそう

位相は
むいみ

無意味ではない。つまり、
はどうかんすう

波動関数
wave function

の
あたい

値 そのもの

は
かんそくかくりつ

観測確率ではないが、
かんそくかくりつ

観測確率を
つく

作る
ぜんだんかい

前段階の
じょうほう

情報を
も

持つ。

3 
げんみつ

厳密な
せってい

設定

いちじげん

一次元の
ひとつぶこ

一粒子を
かんが

考 える。
いち

位置を
つぎ

次の
りょう

量 とする。

𝑥 [m; 𝘓]
はどうかんすう

波動関数
wave function

を
つぎ

次で
あらわ

表 す。

𝜓(𝑥) [m−1/2; 𝘓−1/2]

この
こうぎ

講義では、
はどうかんすう

波動関数
wave function

が
にじょうかせきぶん

二乗可積分であることを
かてい

仮定する。これは、
ぜんくうかん

全空間で
かくりつ

確率を
ゆうげん

有限にできるとい

う
じょうけん

条件である。

∫
∞

−∞
| 𝜓(𝑥)|2 𝑑𝑥 < ∞

この
かてい

仮定が
かい

壊れると、
ぜんくうかん

全空間での
そんざいかくりつ

存在確率を
いち

一にそろえる
きかくか

規格化
normalization

ができない。したがって、
こりつ

孤立した

そくばくじょうたい

束縛状態を
つうじょう

通常の
かくりつかいしゃく

確率解釈で
あつか

扱 うには、この
じょうけん

条件が
ひつよう

必要である。
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4 
かくりつみつど

確率密度を
つく

作る

かくりつみつど

確率密度
probability density

は
つぎ

次で
ていぎ

定義する。

𝜌(𝑥) = | 𝜓(𝑥)|2 = 𝜓*(𝑥)𝜓(𝑥), 𝜌(𝑥) [m−1; 𝘓−1]

ここで
ふくそきょうやく

複素共役
complex conjugate

を
つか

使う
りゆう

理由は、
はどうかんすう

波動関数
wave function

が
ふくそすうち

複素数値を
と

取り
え

得るからである。
ふくそすう

複素数の
ぜったいちにじょう

絶対値二乗は
ひふ

非負の

じっすう

実数になる。

| 𝜓(𝑥)|2 ≥ 0
かくりつみつど

確率密度は「
たんいちょう

単位長さあたりの
かくりつ

確率」である。
くかん

区間での
かくりつ

確率
probability

は、
かくりつみつど

確率密度を
せきぶん

積分して
え

得る。

Pr(𝑎 ≤ 𝑥 ≤ 𝑏) = ∫
𝑏

𝑎
| 𝜓(𝑥)|2 𝑑𝑥, Pr [1; 𝟣]

たんい

単位を
かくにん

確認すると、
つぎ

次のように
むじげん

無次元になる。

| 𝜓(𝑥)|2 [m−1; 𝘓−1], 𝑑𝑥 [m; 𝘓], | 𝜓(𝑥)|2𝑑𝑥 [1; 𝟣]
ちょっかん

直感で
の

述べた「
そんざい

存在しやすさ」は、
げんみつ

厳密にはこの
かくりつみつど

確率密度の
だいしょう

大小として
あらわ

現 れる。
はどうかんすう

波動関数
wave function

が
おお

大きい
ばしょ

場所で

はなく、
ぜったいちにじょう

絶対値二乗が
おお

大きい
ばしょ

場所で
でんし

電子が
み

見つかりやすい。

→ 講義 確率と期待値 lecture math probability

https://study.bem130.com/lecture/math/probability/確率と期待値-講義/

→ 講義 複素数と複素平面 lecture math algebra

https://study.bem130.com/lecture/math/algebra/複素数と複素平面-講義/

5 
きかくか

規格化は
なに

何を
へん

変え、
なに

何を
ほぞん

保存するか

きかくか

規格化
normalization

は、
はどうかんすう

波動関数
wave function

ぜんたい

全体に
ていすう

定数を
か

掛け、
ぜんかくりつ

全確率が
いち

一になるようにそろえる
そうさ

操作である。

まだ
きかくか

規格化されていない
かんすう

関数を
つぎ

次で
あらわ

表 す。

𝜙(𝑥)
せい

正の
りょう

量 を
つぎ

次で
ていぎ

定義する。

𝑁 = ∫
∞

−∞
| 𝜙(𝑥)|2 𝑑𝑥

ここで
ひつよう

必要な
じょうけん

条件は
つぎ

次である。

0 < 𝑁 < ∞

この
じょうけん

条件があるとき、
きかくか

規格化された
はどうかんすう

波動関数
wave function

を
つぎ

次で
ていぎ

定義できる。

𝜓(𝑥) = 1√
𝑁

𝜙(𝑥)

じっさい

実際に
ぜんかくりつ

全確率は
いち

一になる。

∫
∞

−∞
| 𝜓(𝑥)|2 𝑑𝑥 = ∫

∞

−∞

1
𝑁

| 𝜙(𝑥)|2 𝑑𝑥 = 1
𝑁

𝑁 = 1
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この
そうさ

操作で
へん

変わるのは、
はどうかんすう

波動関数
wave function

ぜんたい

全体の
ばいりつ

倍率である。
ほぞん

保存されるのは、どの
いち

位置が
そうたいてき

相対的に
おお

大きいかという

かたち

形 である。したがって、
きかくか

規格化は「
じょうたい

状態の
む

向き」を
たも

保ち、「
かくりつ

確率としての
そうりょう

総量」を
せい

整える
そうさ

操作と
よ

読める。

→ 講義 積分法の基本 lecture math calculus

https://study.bem130.com/lecture/math/calculus/積分法の基本-講義/

6 
いそう

位相は
なに

何を
へん

変え、
なに

何を
ほぞん

保存するか

はどうかんすう

波動関数
wave function

には
ふくそすう

複素数の
いそう

位相がある。
ぜんたい

全体に
どう

同じ
いそう

位相を
か

掛ける
そうさ

操作を
かんが

考 える。

𝜓(𝑥) ⟼ 𝑒𝑖𝜃𝜓(𝑥)

このとき、
かくりつみつど

確率密度
probability density

は
へん

変わらない。

| 𝑒𝑖𝜃𝜓(𝑥)|2 = (𝑒−𝑖𝜃𝜓*(𝑥))(𝑒𝑖𝜃𝜓(𝑥)) = | 𝜓(𝑥)|2

したがって、
ぜんたいいそう

全体位相は
たんどく

単独では
かんそくかくりつ

観測確率を
へん

変えない。
いっぽう

一方で、
に

二つの
はどうかんすう

波動関数
wave function

を
あし

足すときには
そうたいいそう

相対位相が

かんしょう

干渉を
へん

変える。

| 𝜓1(𝑥) + 𝜓2(𝑥)|2 ≠ | 𝜓1(𝑥)|2 + | 𝜓2(𝑥)|2 一般には

ちょっかんてきせつめい

直感的説明で「
いそう

位相は
かくりつ

確率に
ちょくせつけん

直接見えないが
むいみ

無意味ではない」と
の

述べた
りゆう

理由は、この
かんしょうこう

干渉項にある。

7 
きたいち

期待値は
かくりつみつど

確率密度で
じゅう

重 みづけた
へいきん

平均である

いち

位置の
きたいち

期待値
expectation value

は、
かくりつみつど

確率密度で
じゅう

重 みづけた
へいきん

平均である。

⟨𝑥⟩ = ∫
∞

−∞
𝑥 | 𝜓(𝑥)|2 𝑑𝑥, ⟨𝑥⟩ [m; 𝘓]

この
しき

式で、
いち

位置の
たんい

単位は
つぎ

次である。

𝑥 [m; 𝘓], | 𝜓(𝑥)|2𝑑𝑥 [1; 𝟣]

したがって、
せきぶんけっか

積分結果は
いち

位置の
たんい

単位と
じげん

次元をもつ。
いっぱん

一般の
かんそくりょう

観測量
observable

は
えんざんし

演算子
operator

で
あらわ

表 される。
えんざんし

演算子
operator

を
つぎ

次で
あらわ

表 すと、
きたいち

期待値
expectation value

は
つぎ

次である。

⟨𝐴⟩ = ∫ 𝜓*(𝑥) 𝐴 𝜓(𝑥) 𝑑𝑥

この
かたち

形 は、
たん

単なる
こうしき

公式ではない。
みぎがわ

右側の
はどうかんすう

波動関数
wave function

へ
えんざんし

演算子
operator

を
さよう

作用させ、
ひだりがわ

左側から
ふくそきょうやく

複素共役
complex conjugate

で
かさ

重ね
あ

合わせ、

ぜんくうかん

全空間で
た

足し
あ

合わせている。つまり、
じょうたい

状態
state

の
なか

中にその
かんそくりょう

観測量
observable

がどれだけ
ふく

含まれるかを
へいきん

平均として
と

取り
だ

出し

ている。

8 
きょうかいじょうけん

境界条件 と
きかくかかのうせい

規格化可能性

はどうかんすう

波動関数
wave function

は、
にんい

任意の
かんすう

関数でよいわけではない。
つうじょう

通常の
そくばくじょうたい

束縛状態では、
しょう

少 なくとも
つぎ

次を
ようきゅう

要求する。

1.
かくりつみつど

確率密度
probability density

を
さく

作れること。

2.
ぜんかくりつ

全確率が
ゆうげん

有限で、
きかくか

規格化
normalization

できること。

3.
もんだい

問題の
きょうかいじょうけん

境界条件
boundary condition

を
み

満たすこと。
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4.
ひつよう

必要な
びぶん

微分が
そんざい

存在し、ハミルトニアン
Hamiltonian

を
さよう

作用させられること。
と

閉じ
こみ

込められた
りゅうし

粒子では、
はじ

端で
はどうかんすう

波動関数
wave function

が
しょう

消 えるという
きょうかいじょうけん

境界条件
boundary condition

が
あらわ

現 れる。この
じょうけん

条件は、
ゆる

許される

はどうかんすう

波動関数
wave function

を
おお

大きく
せいげん

制限する。
せいげん

制限された
こうほ

候補に
きかくか

規格化
normalization

を
おこな

行 うことで、
かくりつかいしゃく

確率解釈できる
じょうたい

状態
state

になる。

9 
ぐたいれい

具体例: 
はこ

箱の
なか

中の
さいしょうじょうたい

最小状態 を
よ

読む

なが

長さを
つぎ

次の
せい

正の
りょう

量 とする。

𝐿 [m; 𝘓], 𝐿 > 0
くかんない

区間内の
こうほ

候補として、
つぎ

次の
はどうかんすう

波動関数
wave function

を
かんが

考 える。

𝜓1(𝑥) = √ 2
𝐿

sin 𝜋𝑥
𝐿

この
れい

例で
み

見たい
がいねん

概念は
さん

三つである。
だいいち

第一に、
はじ

端で
しょう

消 える。

𝜓1(0) = 0, 𝜓1(𝐿) = 0

これは、
はこ

箱の
そと

外へ
で

出られないという
きょうかいじょうけん

境界条件
boundary condition

に
たいおう

対応する。
だいに

第二に、
かくりつみつど

確率密度
probability density

は
ぜったいちにじょう

絶対値二乗である。

| 𝜓1(𝑥)|2 = 2
𝐿

sin2 𝜋𝑥
𝐿

, | 𝜓1(𝑥)|2 [m−1; 𝘓−1]
だいさん

第三に、
けいすう

係数は
きかくか

規格化
normalization

を
たん

担う。

∫
𝐿

0
| 𝜓1(𝑥)|2 𝑑𝑥 = 2

𝐿
∫

𝐿

0
sin2 𝜋𝑥

𝐿
𝑑𝑥 = 1

この
れい

例は、
はどうかんすう

波動関数
wave function

そのもの、
かくりつみつど

確率密度
probability density

、
きょうかいじょうけん

境界条件
boundary condition

、
きかくか

規格化
normalization

がどの
しき

式に
あらわ

現 れるかを
どうじ

同時に
かくにん

確認するための

れい

例である。

→ 講義 粒子箱モデル lecture chemistry theoretical

https://study.bem130.com/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/粒子箱モデル-講義/

10 
みわけ

見分け
ほう

方

はどうかんすう

波動関数
wave function

を
み

見たら、まずそのまま
かくりつ

確率
probability

と
よ

読まず、
ぜったいちにじょう

絶対値二乗を
と

取る。

𝜓 ⟶ | 𝜓 |2
かくりつ

確率
probability

を
もと

求めるなら、
かくりつみつど

確率密度
probability density

を
りょういき

領域で
せきぶん

積分する。

probability density ⟶ ∫
region

| 𝜓 |2 𝑑𝑥

へいきんてき

平均的な
そくていち

測定値を
もと

求めるなら、
きたいち

期待値
expectation value

を
もち

用いる。

observable ⟶ ⟨𝐴⟩ = ∫ 𝜓*𝐴𝜓 𝑑𝑥
きょうかいじょうけん

境界条件 や
きかくか

規格化が
とん

問われているなら、
こうほかんすう

候補関数が
かくりつかいしゃく

確率解釈できる
じょうたい

状態
state

になっているかを
かくにん

確認する。
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11 
ひとこと

一言でいうと

はどうかんすう

波動関数
wave function

は
かくりつ

確率
probability

そのものではなく、
かくりつみつど

確率密度
probability density

を
う

生む
じょうたい

状態
state

の
ひょうげん

表現
representation

である。
ぜったいちにじょう

絶対値二乗、
せきぶん

積分、
きかくか

規格化、
きたいち

期待値

を
くべつ

区別すると、
りょうしかがく

量子化学の
けいさん

計算は「
じょうたい

状態から
そくていかのう

測定可能な
りょう

量 を
と

取り
だ

出す
てじゅん

手順」として
よ

読める。

12 
えんしゅう

演習リンク

→ 問題演習 量子化学基本演習 exercise chemistry theoretical

https://study.bem130.com/exercise/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/量子化学基本演習-問題演習/

→ 問題演習 量子化学標準演習 exercise chemistry theoretical

https://study.bem130.com/exercise/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/量子化学標準演習-問題演習/

13 
かんれん

関連リンク

→ 講義 量子化学の入口 lecture chemistry theoretical

https://study.bem130.com/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/量子化学の入口-講義/

→ 講義 演算子と観測量 lecture chemistry theoretical

https://study.bem130.com/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/演算子と観測量-講義/

→ 講義 シュレーディンガー方程式の基本 lecture chemistry theoretical

https://study.bem130.com/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/シュレーディンガー方程式の基本-講義/

→ 講義 粒子箱モデル lecture chemistry theoretical

https://study.bem130.com/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/粒子箱モデル-講義/

→ 講義 確率と期待値 lecture math probability

https://study.bem130.com/lecture/math/probability/確率と期待値-講義/

→ 講義 複素数と複素平面 lecture math algebra

https://study.bem130.com/lecture/math/algebra/複素数と複素平面-講義/

→ 講義 積分法の基本 lecture math calculus

https://study.bem130.com/lecture/math/calculus/積分法の基本-講義/
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/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/波動関数と確率解釈-講義

https://study.bem130.com/exercise/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/
https://study.bem130.com/exercise/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/%E9%87%8F%E5%AD%90%E5%8C%96%E5%AD%A6%E5%9F%BA%E6%9C%AC%E6%BC%94%E7%BF%92-%E5%95%8F%E9%A1%8C%E6%BC%94%E7%BF%92/
https://study.bem130.com/exercise/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/
https://study.bem130.com/exercise/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/%E9%87%8F%E5%AD%90%E5%8C%96%E5%AD%A6%E6%A8%99%E6%BA%96%E6%BC%94%E7%BF%92-%E5%95%8F%E9%A1%8C%E6%BC%94%E7%BF%92/
https://study.bem130.com/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/
https://study.bem130.com/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/%E9%87%8F%E5%AD%90%E5%8C%96%E5%AD%A6%E3%81%AE%E5%85%A5%E5%8F%A3-%E8%AC%9B%E7%BE%A9/
https://study.bem130.com/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/
https://study.bem130.com/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/%E6%BC%94%E7%AE%97%E5%AD%90%E3%81%A8%E8%A6%B3%E6%B8%AC%E9%87%8F-%E8%AC%9B%E7%BE%A9/
https://study.bem130.com/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/
https://study.bem130.com/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/%E3%82%B7%E3%83%A5%E3%83%AC%E3%83%BC%E3%83%87%E3%82%A3%E3%83%B3%E3%82%AC%E3%83%BC%E6%96%B9%E7%A8%8B%E5%BC%8F%E3%81%AE%E5%9F%BA%E6%9C%AC-%E8%AC%9B%E7%BE%A9/
https://study.bem130.com/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/
https://study.bem130.com/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/%E7%B2%92%E5%AD%90%E7%AE%B1%E3%83%A2%E3%83%87%E3%83%AB-%E8%AC%9B%E7%BE%A9/
https://study.bem130.com/lecture/math/probability/
https://study.bem130.com/lecture/math/probability/%E7%A2%BA%E7%8E%87%E3%81%A8%E6%9C%9F%E5%BE%85%E5%80%A4-%E8%AC%9B%E7%BE%A9/
https://study.bem130.com/lecture/math/algebra/
https://study.bem130.com/lecture/math/algebra/%E8%A4%87%E7%B4%A0%E6%95%B0%E3%81%A8%E8%A4%87%E7%B4%A0%E5%B9%B3%E9%9D%A2-%E8%AC%9B%E7%BE%A9/
https://study.bem130.com/lecture/math/calculus/
https://study.bem130.com/lecture/math/calculus/%E7%A9%8D%E5%88%86%E6%B3%95%E3%81%AE%E5%9F%BA%E6%9C%AC-%E8%AC%9B%E7%BE%A9/
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