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１．研究計画の概要 

本研究では、われわれが開発した「拡張
された制限つき探索理論」（ECS理論）を、
強相関電子系など多様な系に適用できる
形に発展・拡充させることが目的である。
具体的には、 
(１)バンド理論による電子相関の描写範

囲の拡大  
⇒ 対密度を基本変数に選んだECS理

論 
(２)時間に依存した物理現象の予言のた

めの理論構築  
⇒ 動的事象、励起状態 

(３)有限温度における物理量の予言のた
めの理論構築  
⇒ 超伝導の第一原理的扱い 

(４)実際の物質群、特に強相関系に適用し
その有効性も検証  
⇒ beyond LDA (post LDA) 

を実現することである。 
 
２．研究の進捗状況 
(1) 対密度を基本変数に選んだ ECS 理論 
①電子相関の描写範囲の拡大を目指して、基
本変数として対密度を選んだ ECS 理論を構
築した。この理論では、探索範囲の制限があ
るものの、相関効果を明確に含んだ N表示可
能な対密度が得られる。その意味で、この理
論は波動関数理論のハートレー・フォック近
似に相当する「有効初期理論」(Physica B 387, 
117 (2007), Phys. Rev. B 78, 125101 (2008))と
見なせるものである。 
②「有効初期理論」の有効性を確認するため

に、原子構造計算を実行した。その結果、相
関エネルギーの約 20%を再現することがわか
った。(Phys. Rev. B 78, 125101 (2008), J. Phys. 
Condens. Matter 21, 064206 (2009))。 
③さらに「有効初期理論」を超え、本研究で
は新しい試みとして「素朴展開・対密度理論」
を構築した(Phys. Rev. B 投稿中)。定式化
のみならず、原子系に適用してその有効性を
検証した（数値計算の実行）。「有効初期理論」
を超えて相関を取り込むことは確認できた
が、その一方で、運動エネルギー汎関数の近
似形の限界が如実に現れることが判明した。 
(2) ECS 理論における交換相関エネルギー汎
関数の開発 

オリジナルの密度汎関数理論の発展の歴
史を見ればわかるように、われわれの ECS
理論の発展に不可欠でかつ第一の要素は「適
用可能な交換相関エネルギー汎関数の開発」
である。そのために本研究では、交換相関エ
ネルギー汎関数が満たす総和則を導出し、そ
れらを制限条件に交換相関エネルギー汎関
数の近似形の開発を進めている。 
 これまでに ECS 理論の交換相関エネルギ
ー汎関数が満たす総和則を電子座標のスケ
ーリングと漸近接続の手法により発見した 
(Phys. Rev. B 75, 195114 (2007). Phys. Rev. A. 
79, 022113 (2009), Phys. Rev. A 81, 042505 
(2010))。これらのうち４つの総和則について
は、ECS 理論のみならず、密度汎関数理論の
レベルでも新しいものである。 
(3) 常磁性電流密度を基本変数に選んだECS
理論 
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理論は、電流が誘起された系の基底状態を記
述するのに有用であるだけでなく、磁場下超
伝導物質の基底状態を第一原理的に扱う理
論を構築する第一段階としても重要である。 

これまでに(2)で得られた関係式および研
究期間以前に得ていた総和則を制限条件と
して用い、交換相関エネルギー汎関数の近似
形として vorticity 展開近似式（以下、VEA）を
開発した(Phys. Rev. B 74, 195122 (2006), Phys. 
Rev. B 75, 159902(E) (2007))。さらに VEA の有
効性を評価し、VEA は従来の局所密度近似よ
りも振る舞いの良い近似であることを確認
した(Phys. Rev. B 75, 195114 (2007), Phys. Rev. 
A. 79, 022113 (2009))。 
(4) ECS 理論の超伝導への適用 
①有限温度における物理量を予言できる形
へ ECS 理論を拡張した。さらに、超伝導現
象に適用すべく、ECS 理論ベースのボゴリュ
ーボフ-ドジャン方程式も導出した。 
②この新しいタイプの方程式でカギとなる
のは、通常の DFT 同様に、交換相関ポテン
シャルの近似形の開発である。これまでに、
この近似形の開発に必要な交換相関エネル
ギー汎関数の総和則を導いた。それをもとに
我々は、交換エネルギーの近似形を提案し、
Sn に適用した。BCS からのずれを補正する
結果が得られた。相関エネルギーに関しても、
我々はノーマル状態での近似形の開発には
経験があり（Phys. Rev. A 81, 042505 (2010)）、
これを応用すれば超伝導状態での相関エネ
ルギーの近似形の開発は十分に可能である。 
(5)動的 ECS 理論とその適用 
 これまでに時間に依存した任意の物理量
を基本変数に取り得る形に ECS 理論を拡張
した。基本的な理論的枠組みは開発したので、
有効理論を構築ためにどのような物理量を
基本変数に選ぶかという段階である。 
 
３．現在までの達成度 
②おおむね順調に進展している 
（理由） 
(１) バンド理論による電子相関の描写範囲
の拡大に関しては、当初予定していた対密度
を基本変数に選んだ ECS 理論(２.の(1)の①
と②)は既に完了した。さらに続く発展理論も
既に提案し、有効性の実証も始まっている(２.
の(1)の③)。従って、本テーマについては「当
初の計画以上に進展している」と言えよう。 
（２）時間に依存した物理現象の予言のため
の理論構築に関しては、理論的な整備はおお
よそ完了した状況である。よって、「おおむ
ね順調に進展している」と言えよう。 
（３）有限温度における物理量の予言のため
の理論構築に関しては、理論的な整備は完了
し、具体的な数値計算（超伝導状態の Sn の
テスト計算）も始まっている。よって、「お
おむね順調に進展している」と言えよう。 

（４）実際の物質群への適用に関しては、孤
立原子系への適用まで来ている。「やや遅れ
ている」のは、周期系での理論の実証である。
これは、孤立原子系といえども、全くオリジ
ナルのプログラムコードを開発する必要が
あり、膨大な労力をそこに費やしてきたため
である。 
 
４．今後の研究の推進方策 
世界の趨勢を見たとき、ECS 理論の超伝導

への適用を加速しなくてはならないと思う。
超伝導の転移温度を、第一原理計算から精度
良く見積もる例が海外では報告されるよう
になってきており、我々の理論がそれらを超
えること実証する必要があろう。カギとなる
のは、上述したようにオリジナルの交換相関
エネルギー汎関数の近似形である。 
さらに、既に検討済みの常磁性電流密度を

基本変数に選んだ ECS 理論（電流密度汎関
数理論）を超伝導状態が扱える形式に拡張し、
転移温度のみならず臨界磁場まで予言でき
る理論を開発したいと考えている。 
 
５. 代表的な研究成果 
（研究代表者、研究分担者及び連携研究者に
は下線） 
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