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ナノコンタクト系の過渡ループ電流の研究
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研究巨的・手法

フラーレン等のループ型の幾何構造を持つ量子系の内部に

おいて、ループ状の電流が生じていることが、第一原理電子 持帯

状態許算等で明らかになっている向。しかし、どのような京

因で、どのような過程を経てループ電流が生じているかは、未

だに明らかにされていない。本研究辻、図 1に不されるよう

な、電極に挟まれたループ聖幾{可権造を持つナノ系の中に流

れる電流のダイナミクスを調べることで、 jレープ電流の生じ 図 1:ループ型幾何講造を持つナ

る原因と緩和するまでの非平禽過在のダイナミクスを理解す ノコンタクト系

ることを目的としている。

本研究では、電極に挟まれた単一のエネルギー準{立を持つ芳子の内部を流れる電流の時間的ダ

イナミクスを計算するために、石井らが開発した密度行列の時開発農に基づく計算手法 [2}を分子

がんープ状幾何構造の場合に適用できるように拡張した。電謹はほぼ無謀に富由度を持つ量子系

と考えられるため、全系の密度行持を計算することは不可龍である。したがって、左右の電撞を異

なる化学ポテンシャルを持ったグランドカノニカ Jレ分布と置き、審度行列の電極部分をトレース

アウトすることで得た着目するナノ系の結約密度行列を Liouville方在式;こしたがって時開発展2さ

せた。毘 1中の、電極に挟まれた三つの.はそれぞれ 1準位の分子を表し(以下、サイトと呼ぶL
V1あり13，V23はせイト間の electrontransfer energy、VLラ VRは電橿とナノ系の鶴の transferを表

す。本研究では、 V13= 0.5を固定した状態で V12うり23を変化させ、電流のダイナミクスを計算し
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た。

計糞結果

定常状態で右回りと左匝りのループ電流が流れている場合があるという結果が得られた。以下

では、右回り jレープの詳紹についてを述べる。

lE・mail:anagama@vortex心 u-tokyo.ac.jp
2孤立系の密度行列が定常状態に落ち着くことは語いが、今回は、開放系の計算なので、定常状惑に落ち着く場合が

ある。
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んがiサイトから jサイトへの内部電流

であり国 1の各サイト関を左から右に流れ

る方向を正にとっている。 1Lヲ1Rが左右η電

撞との間の電流である。定常状態では h2=

h3く 0となっているため、 13→ 2→1J

の方向へ電流が流れている。また、 113-

Ih31ートえとなっている。これは、「左電極

→ 1→ 3→右電極Jという外部電誌の涜れ

と、 13→ 2→ 1→ 3J という右田ちループ

電流により定常状態が講或されていること

を表す。 h2-h3 > 0う h3く Oラ h2ニ

Ih31 + 1Lを満たす左回母の)Vープ電誌が 函 2:右田りループ電流が生じるダイナミクス

生じる場合も確認された。定常状態における左自札右自りのループの生じる原因を探るため、
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(x， y) (V12/V13， V23/V13) としてプロットしてみた相図、及び、ループ電流強度比 112/瓦を

プロットしたものが国 3である。均、 f分岐j とされている点は、ループが見られなかった場合

(h2，h3ぅ 123> 0， 1L = 112十 h3)である。
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国 3:電流向きの桔図(左)とループ電流強度比の等高麗(右)

現時点で得られているデータからは、 V12うり23くり13の領域で右回りループが発生し、む12うじ23> 

V13の領域で左匝りループが発生する額向にある。また、ループ電流の強度比は左回与を正にとっ

てプロットしたところ、極大点と極小点が得られた D また、定常状態の拐期条件依存性は見られ

なかった。現在、ループが生己る原因を解明するため、これらのデータの解析を進めている。
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