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Electron Localization Function (ELF)

Lone pairs 
Single, double, triple bonds

分子・固体での

これらを議論する方法

電子密度 ρ(r) は議論に向かない



二体の密度行列

スピンσ(r), スピンσ(r')

ペア電子密度を定義する
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運動E項 電子密度の二回微分項



ELF を定義する
ELF = 1+ C(r)

Ch (ρ(r))
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一様電子ガスのペア電子密度
 Ch (r) ∼ ρ

5/3

0 ≦ ELF ≦ 1

C(r) = Ch(r)

ELF (0.5<ELF)  : C(r) --> 大きい

ELF (0.5)

ELF (0.5>ELF)  : C(r) --> 小さい

perfectly delocalized

localized (ELFが大きいと局在化)
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Fig. 9. Electron localization function (ELF) diagram of
BaGe3.

Fig. 10. k-dispersion diagram and Fermi surfaces of BaGe3.
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形式で表示したもので，ELF の値が大きい領域

（図では白色）は，そこに電子が多く局在化してい

ることを示している。図からわかるように，正三角

形の頂点にある各 Ge 原子の外周りに ELF の数値

の大きな領域があり，これは孤立電子対に対応して

いると考えられる。また，Ge㏏Ge 原子間のちょう

ど中間位置に，やはり ELF の数値の高い領域があ

るが，これは共有結合電子に対応していると思われ

ることから，正三角形ユニットは共有結合によって

形成されていることが明らかになった。

正三角形ユニット間には，局在電子の存在を示す

ような ELF 値は見られなかったが，crystal orbital

Hamilton population (COHP)と呼ばれる解析を行

うことで，ユニット間の相互作用の強さを見積もる

と，ユニット間に比較的強い相互作用が存在するこ

とが明らかになった。これらのことから，BaGe3 で

は Ge の正三角形ユニットが c 軸方向に連結した擬

似一次元構造を持つことがわかった。

DOS とバンドの k㏏分散図を詳細に検討した結果，

伝導バンドは 4 個あることが判明した。さらにフェ

ルミ面の形状を解析した結果，これらの 4 つのバン

ドのうち 3 個は一次元性の高いバンドであり，残り

の一つのみが三次元的な形状をもつことがわかった

（Fig. 10）。これらの伝導バンドについて，Ba と Ge
の原子軌道の寄与を計算したところ，Fig. 10 右，

および左下に示したフェルミ面を持つバンドは，

Ge の 4pz 軌道の寄与がたいへん大きく，相対的に

Ba の寄与が小さいことがわかった。一方，Fig. 10
左上に示したフェルミ面を持つバンドには，Ge の

4px, 4py 軌道の寄与に加えて Ba の 5d 軌道の関与

がはっきり見られた。一般に，一次元金属は低温で

このファイルの頒布には日本高圧力学会の許諾が必要です。

ELF の値が大きい領域（白色）

電子が多く局在化 ̶> 原子間に電子が局在化していると 
                         ̶> 共有結合 (図ではGeの三角形は共有結合)



ELF
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Lone pairs
localized (ELFが大きいと局在化)

局在している電子が孤立にいる

局在している電子が原子の間にいる(共有結合)



Graphite-Al-Graphite

Charge Density

red 
(localized bonding) 

covalent 
(ELF が大きい)blue 

unpaired electrons 
(ELFが小さい)

Yellow or Orange 
metallic bonding



ELF=0.5

ELF=0.6

ELF=0.7

ELF=0.8

孤立電子対がこのあたりにいる

この電子が他の電子と結合する

ELF=0.0

ELF=0.8

OH分子のELF

電子ガスと同じペア電子密度

O H



H2O分子のELF

ELF=0.8

ELF=0.6

ELF=0.7



欠陥グラフェンの孤立電子対



O原子(2s2 2p4)

0

ELF= 0.7

孤立化:大



Kr (クリプトン)原子 4s2 4p6


