
自由課題：シュレディンガー方程式を
解くExcelプログラムをゼロから作る

1. 微分方程式を差分方程式に書き換えて数値的に解く
2. シューティング法により境界条件の要請を取り入れる
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例）深さ50 meV, 長さ10 nmの一次元井戸型
ポテンシャル中の電子



時間に依存しない
シュレディンガー方程式を解くとは

−
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d2

d𝑥2
+ 𝑉 𝑥 𝛹 𝑥 = 𝐸𝛹 𝑥

• 一次元の場合

−
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2𝑚

d2

d𝑥2
𝛹 𝑥 + 𝑉 𝑥 𝛹 𝑥 = 𝐸𝛹 𝑥

未知関数

未知パラメータ

プランク定数

粒子の質量なので
不変

xの関数だけど不変

 この式を満足する数値𝐸と𝛹 𝑥 の組を求める作業
（一旦、純粋な数学の問題と割り切りましょう）

*電子の場合は
ℏ2

2𝑚
=

1.055×10−34 [J∙s]
2

2×9.109×10−31[kg]
= 6.109 × 10−39 J ∙ m2 = 𝟑𝟖. 𝟏𝟒 [meV ∙ nm2]

ミリエレクトロンボルト



数値計算では関数は数値の一次元列

→一点一点の間隔が有限、離散的

今回の例の場合は Δx = 0.1 nm
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微分操作を数値的に表現すると

−
ℏ2

2𝑚

d

d𝑥

d

d𝑥
𝛹 𝑥 + 𝑉 𝑥 𝛹 𝑥 = 𝐸𝛹 𝑥

数値計算では “微分”を “差分”に置き換える

lim
Δ𝑥→0

𝛹 𝑥 + Δ𝑥 − 𝛹 𝑥

Δ𝑥

𝛹 𝑥 + Δ𝑥 − 𝛹 𝑥

Δ𝑥
 Δ𝑥は有限値

• 微分

• 差分

 Δ𝑥は無限小



“微分”方程式を“差分”方程式に
書き換え

−
ℏ2

2𝑚

𝑓 𝑥 + Δ𝑥 − 𝑓 𝑥

Δ𝑥
+ 𝑉 𝑥 𝛹 𝑥 = 𝐸𝛹 𝑥

𝑓 𝑥 =
𝛹 𝑥 + Δ𝑥 − 𝛹 𝑥

Δ𝑥

𝑓 𝑥 + Δ𝑥 = −
2𝑚

ℏ2
𝐸 − 𝑉 𝑥 𝛹 𝑥 ∙ Δ𝑥 + 𝑓 𝑥

𝛹 𝑥 + Δ𝑥 = 𝑓 𝑥 ∙ Δ𝑥 + 𝛹 𝑥

と置けば、

移項して整理

*𝑓 𝑥 は𝛹 𝑥 の𝑥における傾き
の意味を持つ



この式をよく見てみると・・・

𝑓 𝑥 + Δ𝑥 = −
2𝑚

ℏ2
𝐸 − 𝑉 𝑥 𝛹 𝑥 ∙ Δ𝑥 + 𝑓 𝑥

𝛹 𝑥 + Δ𝑥 = 𝑓 𝑥 ∙ Δ𝑥 + 𝛹 𝑥

𝛹 𝑥 + Δ𝑥 , 𝑓 𝑥 + Δ𝑥 が𝛹 𝑥 , 𝑓 𝑥 から決まる
漸化式のような形になっている

𝛹 0 , 𝑓 0 さえ与えて𝐸を指定してやれば、
式を満足する𝛹 𝑥 が得られる！

不変 固定

与える



下準備

𝑓 𝑥𝑖+1 = −
1

38.14
𝐸 − 𝑉 𝑥𝑖 𝛹 𝑥𝑖 ∙ Δ𝑥 + 𝑓 𝑥𝑖

𝛹 𝑥𝑖+1 = 𝑓 𝑥𝑖 ∙ Δ𝑥 + 𝛹 𝑥𝑖

• いっそ完全に漸化式の形式で描くとこんな感じ

, 𝑓 𝑥0 = 0.1𝛹 𝑥0 = 0

次のスライドからは、

を例にして作り方を説明

𝑥0, 𝑥1, 𝑥2, … , 𝑥𝑁 = 0, 0.1, 0.2…50 (Δ𝑥 = 0.1 [nm])

★



いよいよExcelに打ち込んでいきましょう

式★の状況：
𝑉(𝑥)と𝐸を与えたら、シュレディンガー方程式の
要請を満たした𝛹 𝑥 , 𝑓 𝑥 が計算できる

→まずはこれをExcelで作る



𝑥, 𝑉 𝑥 , 𝐸, 𝛹 𝑥 , 𝑓 𝑥 の列を作成

…
…

…

*セルの色は見やすさのため適当に変えている

この三列を選択して
散布図描くとこんな感じ

, 𝑓 𝑥0 = 0.1𝛹 𝑥0 = 0

C2さえ変えれば全部一気に変わるように
“=C2”と打ってオートフィル



𝛹 𝑥𝑖+1 , 𝑓 𝑥𝑖+1 の入力

𝛹 𝑥𝑖+1 = 𝑓 𝑥𝑖 ∙ Δ𝑥 + 𝛹 𝑥𝑖

𝑓 𝑥𝑖+1 = −
1

38.14
𝐸 − 𝑉 𝑥𝑖 𝛹 𝑥𝑖 ∙ Δ𝑥 + 𝑓 𝑥𝑖



・
・
・

オートフィル



列ABCを選択して
散布図描く

列ADを選択して
散布図描く

これはただのラベル 後で便利なので波動関数の最後の値を
ここにも表示するように“=D202”

図を足して体裁をちょっと整えて完成



E=2.5 meVとして出てきた波動関数は
解としての要件を満たしているか？

境界条件を満たしていない！
こんなところで
値が大きくなってはダメ。
本来井戸から遠い領域では
波動関数の値0になるはず

𝛹 𝑥 = 20 =0となるようなE
をソルバーで探せばよい！

左から関数を計算して、右端で
ゼロになるように狙う
→シューティング法



その前に手動で様子を見てみよう

E=2.5, ψ(x=20)=545 E=2.6, ψ(x=20)=289

E=2.7, ψ(x=20)=49 E=2.8, ψ(x=20)=-173



ソルバーを使うと…

 境界条件を満たした波動関数
→固有値と固有関数がわかった！



ちなみに初期値を10としてやると

二つ目の解が得られた！！

参照：わかりやすい量子力学入門（高田健次郎/丸善）



参照：わかりやすい量子力学入門（高田健次郎/丸善）

調和ポテンシャルの場合
例：
“=(A2-10)^2/2”
としてオートフィル



好きなポテンシャルを描いて固有関数
を計算し、楽しんでみてください

井戸型＋ツノ傾き井戸ポテンシャル 二段井戸



補足

1. 今回紹介したやり方で得られる波動関数は規格化されてい

ないが、׬ 𝜓 𝑥 2 d𝑥 = 1、すなわちσ𝑖
𝑁𝜓 𝑥𝑖

2 × Δ𝑥 = 1と

なるように規格化すればよい。
なお、今回𝑓 𝑥0 = 0.1としたが、この値は変えても得られ
る波動関数の形は変わらないため、規格化すれば同じ結果
となる。

2. 計算の精度はΔxをどれだけ細かくとるかで決まってくる。
細かくする方がより正しい解が得られるが、計算量は大き
くなる。

参考文献：今回の資料は、主に
『高校数学でわかるシュレディンガー方程式（竹内淳/講談社ブルーバックス）』
の第三部の一部をアレンジしたものです。良書なので興味がある人はぜひ読んで
みてください。



お疲れさまでした！

• 今回得たデータ操作・解析の知見を活かして、
学生実験も引き続き頑張ってください。


