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HohenbeigとKohnl)紘,外部ポテンシャル vtT)い :座標 )の下の相互作用してい

る電子ガスのエネルギーは,電子密度 叶 r)の unique-functionalのことを示した.こ

れをEv〔,L〕とし,

Evln]-Iv" nt,)dr･i/

nt')ntT/)

lr-r′l
drd''+Gln] (1)

とおく. G〔n]は, Vと独立な78のfunctionalである. G〔n]の誘電率で表される部

分は,HKにて,既に見出されており,次の形をとる.
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ELq:a)は, a?densityをもつ jellium modelの波数qの静的誘電率である･

し単位系は, atomicunitである. )非線型誘電率でまとめられるC〔可 の一般的な

表式払 筆者2)により得られている.

HKは,Ev〔n]が与-られたかの下で正 しいntr)に対 し七極値をとること̀を示して

いる. KohnとShame3)は,上述の変分原理の代 りに,正しい nt,) を定める次の自己

無撞着な方程式を提案している.
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筆者は,(4)の形式的正当化は,未だ存在しないと思 う.(4)の代りにHKの変分原理にの

み基づいて議論をする｡
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(1)と変分原理より,形式的な一般化 された次のThomas-Fermi方程式を得る｡

4- ,- ▽2〔vt" +lGni: 〕 (5)

(5)の式の応周と,Kolm-Shameの方程式(4)との差について,以下で論ずる. jellium

modelの境界をもつ金属中のFriedel振動が,(5)と(2)のIiKの表式より論じられ得る｡

境界に垂直な座標軸をxとすると,金属内で∬>0として, x-+-で 叫x) は次の形

をとる｡

ntx,- noLl+罪 )

(6)

kFは,bulkdensity a.tこ対応するフェルミ波数である k-Tlに,Thomas-Fermi の

screeningradiusである｡かんたんのため, E(q:花)としてRPAの値をとった.一

方,KohnとShame の扱いでは,(6)と対照的に
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であや 8 し(6),(7)式の第二項の位相は,正確には不定であるo )(2)よりもさらに一般的

なG〔n]の表式でも上述のcoS2kFXを含む項生じ得て,この吟味は末だ完了していない｡

強調すべき点は,KohnとShameの方程式(4)のmeritの一つであるFriedel振動が,

(4)を経由せず,(5)より無理なく生 じることである｡

(5)を用いて,境界をもつ金属に,さらノに外から微少外乱 ‖列えば 1個g)adatomによ

る)を与えた時の Screeningの問題が論じられ得る｡これは, adsorptionの際の,

atomと金属の結合エネルギTをatom のおかれた各位置に応じて求めるにはー1 有用な

基礎を与える｡
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