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 L. Hedin によって提案された GW 近似[1]は、近年計算機とアルゴリズムの発達によりそ

の適用範囲が大規模な系にまで広がっている。この近似は局所密度近似の問題点であるバ

ンドギャップの過小評価を改善するという practical な利点の他に、第一原理から多体問題を

取り扱う出発点としても重要である。我々のグループではこの近似に基づいた方法論開発

および具体的物質への適用を行ってきた。今回は、最近の研究結果から以下の 2 つのトピ

ックについて発表する予定である。 
 
(1)スピン軌道相互作用が重要な系に対する GW 近似の適用 
GW 近似は元来スピンに依存しない相互作用に対する近似法として導かれているが、近年電

子のスピン自由度や相対論効果であるスピン軌道相互作用が本質的に重要となる現象が注

目を集めている。これらの系をコンシステントに取り扱うための手法として一般化された

GW 近似が提案された[2,3]。今回はその方法と物質への応用例について紹介する。 
 
(2)局在性の強い軌道 に対する GW 近似の適用 
通常のGW近似(G0W0近似)の問題点の一つとして、3d,4 f軌道のような局在性の強いバンド

の記述が不十分であるという点がある。この原因として、通常のGW近似では誘電関数が

RPAを用いて計算されるために自己遮蔽効果がキャンセルされていないという点が近年指

摘された[4]。我々はこの(本来高次の効果である)補正を考慮した簡便なGWスキームを現在

開発中である。このベンチマークテストとして、sp半導体のsemicore状態の計算結果につい

て、短く発表する。 
 
本計算はユーリッヒ研究所理論グループによって開発された Full-Potential LAPW コード[5]
を用いている。 
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