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１． 本課題の研究の背景、目的、関係するプロジェク

トとの関係 

  分子特有の自由度を生かした多様な電子相

の宝庫である分子性固体を舞台に，分子内や

分子間でみられる電荷不均一性（電荷秩序）

やそれに伴う格子の歪みにみられる物質依存

性を密度汎関数理論(DFT) に基づく第一原理

計算から明らかにすることにより，その分類

と系統性から，誘電性を発生させる電荷の偏

りの原因を解明することを最終的な目的とす

る． 

 

２． 具体的な利用内容、計算方法 

 密度汎関数法に基づく第一原理計算手法を

主たるアプローチとして，電荷秩序を示す分

子性導体の構造と電子状態を調べる．一電子

方程式は，平面波基底に基づく，擬ポテンシ

ャル法を用いる。密度汎関数法における交換

相関項にハートリーフォック法の交換項へ取

り入れたハイブッリト汎関数法を用いる。 

 

３． 結果 

今年度はHOKUSAIを利用しなかったため、報

告なし。 

 

４． まとめ 

今年度は HOKUSAI を利用しなかったため、

報告なし。 

 

５． 今後の計画・展望 

 フェルミ準位近傍のバンド構造を再現す

るような最局在ワニエ関数を構築し、それに

対してオンサイトクーロンエネルギーU を

導入する LDA/GGA+U 法を開発し、強相関

系分子性物質へ適用する。 

 

６． 利用がなかった場合の理由 

 今年度は主に、本務先である独立研究開発法

人 物質・材料研究機構の材料数値シミュレー

タ SGI ICE Xおよび九州大学 情報基盤セン

ターの計算機を利用したため、HOKUSAI の

利用することがなかった。 


