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1.緒言

本研究計画の本来の目的は分子系での電子構造を
研究するため､ 3次元の実空間メッシュ法(3D
メッシュ法)でHartree-Fock(HF)またはHartI･ee-

Fock-Kohn-Sham(HFKS)一計算を実行するのであ

るが､我々が提案している実空間メッシュ法は電

子を閉じ込めてているポテンシャルが原子核から
のクーロン引力ばかりでなく､可なり任意の空間

構造を有しているポテンシャルに閉じ込められて
いる場合でもHF計算が可能であることが分った｡

近年話題になっている半導体の微細加工で作成
された量子ドット(人工原子)の電子構造に関す
るHF計算は多くの場合理想化された2次元問題
として理解され解析的基底関数を用いて行われて
いるが､直列2量子ドット(人工分子)の場合は電

子間のクーロンカの三次元性が重要な役割を担っ
ていることは確かであるので､ 3Dメッシュ法が

非常に有効であることは自明である[1]o

また､更に最近では中空円筒形をした微小半導

体に閉じ込められた人工的電子系(り
実現されるようになって来ている｡
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のHF計算によってえられる理解は他の模型化さ

れた電子構造の理解に関連すると思われるのでそ
の基本的な結果を報告する｡

2.計算方法

実空間メッシュ法を用いた非制限ハートリーフオツ

ク(UHF)計算をリング構造内の電子状態に閲して

行う｡計算方法は通常の円状量子ドットと直列二
量子ドットで用いた方法[1]と同じであるが､ここ

では理想的なリング構造を想定するので(r,0,Zト

円筒座標系を用いたメッシュ法になる｡　用いる
全ハミルトニアンは
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である｡ここで､円筒形リング内への閉じ込

めポテンシャルはVo(r)-妄m*LJo2(r-Ro)2　と

Vz(I)であり､外磁場によるポテンシャルは

vB(r) -吉m*LJぎr2一書LJcl"I+g*FLB竿　で表さ

れている｡この計算で用いたパラメタ-は
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m* - 01067,e - 25･8,g* - OA4,hLJ0 - 5lmeV]

であ　り､本計算ではリ　ングの内半径は

R0-50lnm]円筒の高さはH0-12lrm]の場

合である【2]｡

勿論､交換項を正確に計算することが本研究の
基本課題であるので以前に報告しているように状
態に依存したクーロン積分

Ut3(r) -左寺pTj(rI)dr′

を導入して正確に計算する｡そうするとUHF方
程式は以下のように
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と状態が結合した局所形で表すことが出来る｡こ
こで､鴎(r) -咋*(r)4,F(r)であり､ h(r)は全ハ

ミルトニアンの一体演算子に対応しているものを

表しているoまた､ UH(r) -∑u∑,"JUZ,(r)と

UF,(r)の対角和で求められるハートリー項である

ので､本計算は自己エネルギーを排除しているこ
とを強調しておく｡具体的にはクーロン積分は次
の　∇2UF,(r)--47T鴫(r)なるポアッソン方程

式を解くことによって得られる｡また､ UHF方

程式は､ Scllmidtの直交化で状態間の直交性を保

証しながら､ CaI･-Parrinello的な緩和法を用いて

解くことになる｡

3.結果

この円筒形内に閉じ込められている-電子のエネ

ルギー準位は図1に示されており､磁場B依存性
はBeenakkerら[3】が示している近似計算と同様

の振る舞いをしている｡このような円筒形の電子

状態の特徴は磁場が大きくなるにつれて高い角運
動量の状態が順々に基底状態になっていることで
ある｡本研究では円筒座標を用いた3Dメッシュ

法で計算出来たので､定性的近似的計算と比較す
ることは非常に面白いことである｡
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このような-電子状態から出発してUHF計算



を行う｡勿論､ 3Dメッシュ法を用いない限り

uHF計算は不可能であろうと思える｡まず､ UHF
全エネルギーの粒子数依存性とスピン状態占有依
存性を調べてみる｡図2には磁場の強さが1四
の場合のUHF全エネルギーが示されている｡こ
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の系は図1から容易に想像できるように可なり

強く縮退しているので､電子数が7より小さい場
合はすべての電子が上向きスピンの状態を占有
する場合が全エネルギーは低くなるが､電子数が
9程度以上になると上向きスピンと下向きスピン
を同程度占有する場合が低いエネルギーになる｡
これは良く知れているHullt則がリング構造の電

子構造に出現したものであると理解出来るo　こ
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のHunt則の構造を調べるために粒子数がⅣ=7

とN=10の場合でHFエンルギ-の内訳をこ体

クーロンの直接項EDと交換項Exと一体部分

Eoとに分けて図3と図4にぞれぞれ示す｡まず､

強調しなければならないことは直接項EDは上向
きスピンと下向きスピンにどのように電子を占有
させても殆んど一定であることである｡図からも

分るように-電子当たりの直接項エネルギーは殆
んどの電子数に関して約0･57匝eV]のである｡ま
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た､交換項エネルギーは平均的には約-0･4[meV]

程度であるが､直接項を違って可なり状態に依存
している｡このことは今後詳しく調べてみる必要

がある｡
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以上のことから､電子構造がHunt則に従うよ
うになるかどうかは一体演算子から来る-電子エ

ネルギーの電子占有依存性Eoと交換項スピン状
態占有依存性EIYとの競争で決定されているこ
とが分ったo　一般的はHF-エネルギーの表現から

交換エネルギーはスピン状態のどちらかに偏った
方が低いエネルギーになることが知られているが
多くの多電子系で常にそのような電子構造が出現
するとは限らないのはこのように一体演算子から

来る-電子エネルギーに強く依存しているからで
ある｡

4.結論

ここでは微小半導体のリング構造に閉じ込めら
れている電子状態を3 Dメッシュ法でUHF計算

をしたのであるが､この系の大きさはいわゆるナ

ノから数十ナノのスケールの電子構造には共通に
出現するものと期待している｡基本的には電子間
のクーロン相互作用の大きさと一体演算子から来
る-電子エネルギーがどの程度強く縮退している
かが重要な物理量になっている｡今後他の電子系
にも理想的な模型化をして応用し分析してみる予
定である｡また､遷移金属の領域の電子構造は
Hunt則に従っていることが良く知られているが､

同様の分析をする必要があると思う｡
今回の報告は本研究計画とは関係ないように見え
るが3Dメッシュ法の計算の精度を確立し､その

有効性を示すためには非常に重要であったことを
付記しておく｡
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