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ナノ材料に対する理論的計算においては,量子効果を取り入れる必要がある. ここで,場の量子論

であるQED(quantum electrodynamics)では, Maxwell方程式と矛盾しない量子状態を得る事ができ

るだけでなく,物理量は空間の各点各点における密度量として定義されるため,ローレンツ力など

の各種物理量を局所的に取り扱う事ができる. よって,電気伝導に対する理論的研究は, QEDを通

じて行う必要がある. このような観点から,我々はこれまで, QEDに原子核場を Schrödinger場とし

て追加した Rigged QED [1-3]を用いてナノ材料の物性解析を行ってきた. 具体的な成果として,局

所電気伝導率テンソルや局所誘電率,分極率を用い,局所的な電流密度の分布を通じた電流の局所

依存性の解明や,電気伝導率テンソルを通じてのコンダクタンスの導出といった,電気伝導特性に

関する物性解析を挙げられる.

本研究では,ベンゼンジチオール (BDT)を計算対象とし,電子の伝導におけるドライビングフォー

スである Lorentz力を局所的な密度力として研究する. 平衡状態にある電流を仮定すると, Lorentz

力による電子の加速は,電子テンション密度という Rigged QEDに由来する密度量によって空間各

点各点で打ち消される事が理論的に予言されている. 図 1に, 1.00[V]のバイアス電圧を印加した際

の電子テンション密度の差分 (a)と Lorentz力密度の差分 (b)を示す. これらは, BDTの全原子核が

のる平面における結果を示している. 図中において,矢印の色と向きは,それぞれ電子テンション密

度と Lorentz力密度の差分の大きさとその方向に対応している. この結果から,特に計算が比較的

正確と考えられる原子核の近傍などの領域において,電子テンション密度の差分と Lorentz力密度

の差分が打ち消しあうような傾向を有している事を確認できる. これらの結果から,定常電流の存

在時にも,電子テンション密度と Lorentz力密度の打ち消しあいを数値的に確認できた.
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図 1: 1.0[V]のバイアス電圧を印加した場合における BDTの電子テンション密度 (a)と Lorentz力

密度 (b).

[1] A. Tachibana: in Fundamental World of Quantum Chemistry, A Tribute to the Memory of Per-Olov
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