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ナノ材料に対してその電気伝導特性を理解するためには, 局所的な解析を行う必要がある。

場の理論である QEDにおいて物理量は場の量 (密度量) として扱うことができるため、局所

的な解析を行うことができる。 

 本研究では Rigged QED[1]に基づく局所電気伝導率テンソルを用いて電気伝導現象に対す

る解析を行う。計算対象にはベンゼンジチオール (BDT) やカーボン鎖モデルを選択し、非平

衡グリーン関数法に基づいたシミュレーションによって得られた波束に対して、場の量子論

に基づいた関係式に従って必要な物理量を計算する。そして得られた局所電気伝導率テンソ

ルや局所電流密度から導かれる、コンダクタンスを模した物理量を 2 種類提案し、これらを

Landauer 公式に基づくコンダクタンスの評価と比較しながら、新たに定義したこの物理量の

特徴について議論する。最初の量子力学に基づく波束の計算には OpenMX[4]を用い、 その後

の局所物理量の計算には QEDynamics[5]を用いる。 

Rigged QEDにおける局所電気伝導率テンソル演算子   は、次のように定義されている[2][3]。 

                     
      

                      
              

                       
      

ここで、        は電流密度演算子であり、          は外部電場演算子、         は電場演算子である。

このとき        は    における局所誘電率テンソル演算子である。上式に存在する物理量それぞ

れに対して状態ベクトルを用いて期待値をとると、局所電気伝導率テンソルは次式のように

近似することが出来る。 

                           
       

そして、有限差分法を用いてこの              の   成分を計算し、コンダクタンスの計算に用

いる。ここで、提案する 2つのコンダクタンスを模した量は、共に電流 とバイアス電圧  に

よって表現される      の関係式を出発点としている。1つ目は計算対象の系における局所

電気伝導率テンンソルの平均値を、            の関係式から導出し、これに注目してコンダク

タンスを表現した（方法 1）。2 つ目は計算対象の系において、その中心から対称な領域を考

え、その領域の両端に流れる電流に注目して      の関係からコンダクタンスを表現した

（方法 2）。 

本研究ではバイアス電圧が一様に 方向に印加されているものとする。例として BDT にお

いては図 1のようにS原子と一次元Auナノワイヤ電極が 軸方向に結合していると仮定する。 



図 2はデータの一例として 0.1 ~ 4.0[V]のバイアス電圧を印加した際の、 各バイアス電圧に対

するコンダクタンスの変化を示したものである。提案する 2 つのコンダクタンスと、一般に

コンダクタンスの計算に用いられる Landauer の公式を元にしたものを示しており、それらの

比較ができる。カーボン鎖モデルでは全体的に見ても提案するコンダクタンスと Landauer 公

式によるコンダクタンスは定性的に同じ傾向を示している。BDTにおいては、その構造の複

雑さのためか、バイアス電圧が低い場合にのみ同様の変化の仕方を見せている。 

今後の展望として、他にも複数の分子に対してシミュレーションを行いながら、局所密度

量を用いた計算の実用性について研究する予定である。 

 

 

図 1. 計算モデル（BDTの例）   

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

図 2. 各種コンダクタンスのバイアス電圧依存性。上段が BDT、下段がカーボンチェーン。 

   それぞれ左から順に、方法 1、方法 2、Landauer 公式によって計算されたもの。 

 

参考文献 

[1] A. Tachibana, J. Chem. Phys. 115, 3497 (2001).  

[2] A. Tachibana, J. Mol. Struct. : TEOCHEM 943, 138 (2010). 

[3] M. Senami, Y. Ikeda, and A. Tachibana, Jpn. J. Appl. Phys. 50 (2011) 010103. 

[4] T. Ozaki, K. Nishio, and H. Kino, Phys. Rev. B 81 035116 (2010); T. Ozaki, Phys. Rev. B 67 

115108 (2003). 

[5] QEDynamics, M. Senami, K. Ichikawa, and A. Tachibana 

   (URL: http://www.tachibana.kues.kyoto-u.ac.jp/qed/index.html). 


