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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。2024 年（1月〜12 月）の成果は以下である。 

 

(1) 多項式ジャストロウ因子の最適化と金属計算 

 昨年、TC 法において多項式ジャストロウ因子を用いた固体の第一原理計算ができるよう

に計算コードを拡張した。今年はそれを用いて、固体 Na を計算した。金属系では 1/r 減衰

する長距離ジャストロウ因子が用いられることがしばしばある一方で、十分にカットオフ

半径を長くとった上で多項式ジャストロウ因子を用いることも多い。両者を比較し、さらに

スーパーセルの大きさを変えながら最適化計算を行うことでその計算精度を検証した。 

 

(2) 長距離ジャストロウ相関因子と外挿計算 

 (1)において、量子モンテカルロ法による計算では（短距離）多項式ジャストロウ相関因

子の最適化が主になされ、長距離ジャストロウ因子の最適化はセルサイズの関係もあり困

難である。そのため、多項式ジャストロウ相関因子をもとに、それを 1/r 外挿することで長

距離ジャストロウ相関因子を得る機能を開発し、実装した。十分にカットオフ半径を長くと

らずともより正確な値が得られやすくなる一方で、外挿時のパラメータによる任意性が生

じる困難も見出した。 

 

(3) 様々な物性に対する第一原理計算の適用 

 波動関数理論の開発とは直接の関係はないが、第一原理計算を用いて種々の物性研究を

遂行した。梯子型銅酸化物超伝導体のホッピング起源の解明、実験家と連携した物質のトポ

ロジカル相の同定、スカーミオン磁性体の第一原理計算などに取り組んだ。特に、近年発見

された二層系ニッケル酸化物超伝導体 La3Ni2O7について、その超伝導メカニズムの解明、三

層系における超伝導の予言と実証、類縁物質における超伝導の理論提案などに取り組んだ。 
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