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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, 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

的な解析を行える. 

 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)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を通じて解析を行う. そして得られた局所電気伝導率テンソルか

らコンダクタンスを計算する 2 つの方法を提案する. 最終的な目的としては, 局所的な電気

伝導特性の違いが材料全体の電気伝導性にどのように影響を与えるかを定量的に解析する手

法を確立することを考えている. 

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].  

                     
      

                      
              

                       
      

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, コンダクタンスを計算する. 計

算するコンダクタンスGには, 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 2種類を提案する. 

本研究ではバイアス電圧が一様に 方向に印加されており, 図 1のように BDTの 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

0.5 ~ 4.0[V]のバイアス電圧を印加した際に, 各バイアス電圧に対する BDTのコンダクタン

スを示したものである. 発表では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含めて複数のデータを並べ、比較しながら局所電気伝導率テンソルとコ

ンダクタンスの関係等について議論する. 

 

 
 

 

 

図 1. 計算モデル   

 

図 2. 0.5 ~ 4.0[V]のバイアス電圧を印加 

した場合のコンダクタンス 
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