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我々は電子ストレステンソル密度 τSkle [1]およびその発散で定義されるテンション密度という

ベクトル場を用いて、化学結合に関する理論的研究を行ってきた。この τSkle は物質内で電子に

働く応力に関連付けられるテンソルであり、
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と定義される。ここで、ψiと νiは自然軌道とその占有数であり、 {k, l} = {1, 2, 3}である。
この τSkle を対角化することで、三つの固有値 τSiie (i = 1, 2, 3)(τS33e ≥ τS22e ≥ τS11e とする)

と、それぞれに対応する固有ベクトルを得る。これまでの我々の研究によって、この固有値・固

有ベクトルが、化学結合性を特徴付ける指標となりうる事が示されている。例えば文献 [2]では

プログラムパッケージQEDynamics[3]を用いて炭化水素分子とアルカリ金属クラスター (Lin,

Nan(n = 2-8))に対する τSkle の計算を行い、共有結合性や金属結合性がラグランジュ点と呼ば

れる点 [4]での τSiie の最大固有値や差固有値によって特徴付けられるということが示されてい

る。（なおラグランジュ点とは原子間でテンションが 0⃗になる点であり、本研究ではこの点を化

学結合を代表する点とみなす。）図 1に、H2分子と Li4クラスターの τS33e と、それに対応する

固有ベクトルを示す。H2分子では、原子間に正の τS33e を有し、同時に原子を結びつけるよう

な方向の固有ベクトル (スピンドル構造)を確認できるが、Li4クラスターでは、どの Li-Li間

にも明白なスピンドル構造は見られない。

本研究ではこのような電子ストレステンソルを用いた手法を水素化金属クラスターに適用す

る。AlnHm (n=2-7, m=0,2)クラスターを計算対象とし、τSkle を通じて金属-金属結合、共有結

合などの化学結合、また、原子価拡張効果について議論する。図 2に、Al4H2クラスター内の

Al-Al結合とAl-H結合についての τS33e とそれに対応する固有ベクトルを示す。Al-H結合はス

ピンドル構造を有するが、これに対してAl-Al結合はスピンドル構造を有していない。ここで、

図 2の原子間における菱形の点は、ラグランジュ点を示している。次に、AlnHmクラスターの

ラグランジュ点における差固有値を図 3に示す。AlnHmクラスターはアルカリ金属と炭化水素

の中間的な位置にあり、Al-AlとAl-H結合のうちAl-Al結合の方がAl-H結合よりアルカリ金

属に近い傾向を有している。この他に、パラジウム水素化物クラスターとプラチナ水素化物ク

ラスターに対して同種の計算を行い、それらの結合について、τSkle によってそれぞれどのよう

に評価されるかを議論する。
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図 1: H2分子、Li4クラスターのそれぞれに関する τS33e とそれに対応する固有ベクトル
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図 2: Al4H2分子の Al-Al結合、Al-H結合それぞれに関する τS33e とそれに対応する固有ベク

トル
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図 3: アルカリ金属、AlnHm (n=2-7, m=0,2)クラスターおよび、炭化水素分子のラグランジュ

点における τSkle の差固有値
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