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 分子内振動が分子の電気伝導に与える影響が、実験・理論の両面

から注目を集めている。今回は、弾性・非弾性電流に対する電荷非

平衡分布の影響を研究した。電圧効果を取り入れるために、非平衡

グ リ ー ン 関 数 (NEGF) と Hartree-Fock(HF) を 組 み 合 わ せ た

NEGF-based HF 法を用い [1]、分子内振動は self-consistent Born 近
似によって計算した[2]。図１に電子・分子内振動結合  λ  の電圧依

存性の計算結果を示す[3]。電圧依存性の多くは状態密度変化からく

る。しかし、低バイアス領域では非弾性電流に対する電圧効果の影

響は大きくない（図２）。高バイアス条件下の詳細および解析結果

については当日報告する。  
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