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 多種多様な固体物性は、複雑に相互作用する多電子系がどのような状態をとるかによっ

て決定される。多電子系の基礎方程式を解く手法（第一原理計算）は今日の物質科学におい

て不可欠な理論体系である一方で、現在の第一原理手法では計算精度が不十分であること

が様々な点から指摘されている。そのため、信頼性の高い新しい計算手法を開発することが

重要である。 

本プロジェクトは、波動関数理論という枠組みに基づき、高精度な第一原理計算手法の開

発を目指すものである。特に、波動関数理論の一種である Transcorrelated（TC）法を開発

している。2023 年（1月〜12 月）の成果は以下である。 

 

(1) 昨年（2022 年）成果の論文発表 

 昨年、TC 法を閉殻原子系に適用してその計算精度を調べた。特に、TC 法と第一原理変分

量子モンテカルロ法（variational Monte Carlo (VMC)）を組み合わせた計算を実行する場

合の知見を得ることができ、その成果が論文として出版された[1]。また、固体電子系の計

算コード開発について、開発に関連した技術的手法の論文が出版された[2]。 

 

(2) 構造最適化計算の実装 

 第一原理計算の大きな目的のひとつは、結晶構造を最適化する（エネルギーを最小化する

原子座標を得る）ことである。そのためにはエネルギーの座標微分を求める必要があり、

Hellmann-Feynman 力といわれている。TC 法の固体計算コードに Hellmann-Feynman 力の計

算およびその最小化（構造最適化）の機能を実装した。 

 

(3) 多項式ジャストロウ因子の実装 

 TC 法において電子相関効果は、ジャストロウ相関因子によって記述される。しかしジャ

ストロウ相関因子の自由度を増やすのは容易なことではない。(1)において原子系で TC+VMC

を適用したが、固体電子系においてもそれを実行できるように、固体計算コードに対応する

機能を実装した。計算精度の検証は現在、実行中である。 
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