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• � ������ �$����������� ����� ��-�����

• "���$ �$�����

• 4������ #��������

� � 
������� 5�$���$�� ������
• 6$����������� ����� �# 5�$���$�� ������

• ,�������7����� �# �������� 5�$���$�� ������

• 
���������������
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�

M = 1 �������� ne = 2 ��������������- ���������

H1 = −1

2

d2

dx2
+ V H1φ1

i = ε1
i φ

1
i ε1

1 < ε1
2 < ε1

3 < · · ·

-2 -1 0 1 2-1.5 -0.5 0.5 1.5

-10

0

-5

5

��������� V 	
���
 φ1
1 	�
����
 φ1

2 	�����
 ρ0
1 	�������

9����� ����� ������� ��������� ������� �����: ��� �������

γ0
1 =

ne∑
i=1

|φ1
i 〉 〈φ1

i | γ0
1(x, y) =

ne∑
i=1

φ1
i (x)φ1

i (y) ρ0
1(x) =

ne∑
i=1

|φ1
i (x)|2
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�

M = 11 �������� N = 11ne = 22 ��������������- ���������

H11 = −1

2

d2

dx2
+

5∑
r=−5

V (·− r) H11φ11
i = ε11

i φ
11
i ε11

1 < ε11
2 < ε11

3 < · · ·

0-5 5

-10

0

-5

5

0-5 5

-10

0

-5

5

��������� 	
���
 ρ0
11 	�������
 (φ11

1 , φ
11
22) 	�����
 (φ11

7 , φ
11
15) 	
�����

9����� ����� ������� ��������� ������� �����: ��� �������

γ0
3 =

11ne∑
i=1

|φ11
i 〉 〈φ11

i | γ0
3(x, y) =

11ne∑
i=1

φ11
i (x)φ11

i (y) ρ0
3(x) =

11ne∑
i=1

|φ11
i (x)|2
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�
+���� 9M ��-�� ����� �# HM #�� M = 1� 3� 5� 7� 9� 11

��������� �# ��7� 1� ��������� �# ��7� <�

���� ����-� �����= #�� �$� �����>� � .���� ���
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�
6$����������� �����& ��� M ��� N = M ne -� �� ��!����

6$� @���������� HM ��� ��-�� �� �$� �������� ��$�3���-�� ��������

H0
per = −1

2

d2

dx2
+

∑
r∈ZZ

V (· − r)

,� γ0
M =

N∑
i=1

|φMi 〉 〈φMi | ��� ρ0
M(x) =

N∑
i=1

|φMi (x)|2 $� � ������A

@�> �� �$��������7� �$��� ������A


��� ���$����� ��B�����& H0
per $�� � ������ ���������� �������� (��

��-�� ����� ���� ���������� ���� �# C-�������7��D ��-�� �����*



2�2 � � ������ �$����������� ����� ��-����� E

�
�������� �$��������7����� �# �$� -����������� ������� �����:

�������� @����������� HM >��$ ���� ����� �������

HM =
+∞∑
i=1

εMi |φMi 〉 〈φMi | >��$ 〈φMi |φMj 〉 = δij

6$�� (�������- � �� ��!���� �$��� ��������*

γM =
∑

εMi ≤εMF

|φMi 〉 〈φMi | εMF & +���� �� ��

+�� f : IR −→ �| � �$� #����>��- ��!������ �� ����������� �# �$� �$����

�# �$� @��.��� .���� (φMi )

f(HM) =
+∞∑
i=1

f(εMi )|φMi 〉 〈φMi |

�� $���� γM = χ(−∞,εMF ](H
M)



2�2 � � ������ �$����������� ����� ��-����� 2�

�
�������� #�������

� �������� #����� �� �$� @��.��� ����� H �� � #����� (Pλ)λ∈IR �# ���

�$�-���� ���F������ �# L(H) �����#���- �$� #����>��- ����������⎧⎪⎪⎨
⎪⎪⎩

PλPμ = P���(λ,μ)

∀φ ∈ L2(IR), lim
λ↓λ0

Pλφ = Pλ0φ

∀φ ∈ L2(IR), lim
λ→−∞

Pλφ = 0, lim
λ→+∞

Pλφ = φ

%�� H =
+∞∑
i=1

εi|φi〉 〈φi| >��$ 〈φi|φj〉 = δij

)�� ��� ��������� >��$ H �$� �������� #����� (PH
λ )λ∈IR ��!��� .�

PH
λ =

∑
εi≤λ

|φi〉 〈φi|,

�$� �.� � ��!������ .���- ����������� �# �$� �$���� �# �$� @��.���

.���� (φi)
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�
�������� �$�����

6$��� �� � C�������D ���������� �������������� .��>��� ���#���F����

��������� ��� �������� #�������

�:������

• �������� ��������

Px
λφ = χx≤λφ

• �������� ��������

P
−i ddx
λ φ =

(F−1χk≤λF
)
φ

• #��� �������� @����������

P
−1

2
d2

dx2

λ φ =

(
F−1χ |k|2

2 ≤λF
)
φ



2�2 � � ������ �$����������� ����� ��-����� 2�

�
�������� ��������

%�� H .� � ���#���F���� �������� �� H ��� (PH
λ )λ∈IR �$� �������� #�����

���������� >��$ H

%�� f : IR −→ �| � 6$� ��!������ �# f(H) �� �$� -������ ���� >$�� H

��� $� � � ��������� ���������� �������� �� �$� #����>��-

f(H)φ :=

∫
IR

f(λ) dPH
λ φ := lim

Δλ→0

∑
λn=nΔλ, n∈ZZ

f(λn) (PH
λn

− PH
λn−1

)φ

6$����������� ������ )�� ��� ��� � �$��

γ0
M = χ(−∞,εMF ](HM) −→

M→∞
γ0

per = χ(−∞,εF ](H
0
per)

>$��� �$� +���� �� �� εF �� ���$ �$��∫
Γ

ρ0
per =

∫
Γ

γ0
per(x, x) dx = ne
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�

γ0
per = χ(−∞,εF ](H

0
per)

ε F
ε F

Conductor

−Σ
Σ +3

2
γ 

n  = 2 n  = 3e e

Insulator / Semiconductor
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�
���� �����0& �� �� �� -������  ��� ��B���� �� ��������� �����������

�$� �������� ������������� �# �� �������� >��$ ���������� ��������

��������+���$�� ������: #������

λi(H) = ���

Vi⊂H, dimVi=i

��:

φ∈Vi, ‖φ‖=1
〈φ|H|φ〉

�# H $�� �� ����� i ��-�� ����� (��������- ��������������* .���> �$�

��������� ��������� �$�� λi(H) �� �$� i��$ ��-�� ���� �# H� )�$��>����

λi(H) �� �$� .����� �# �$� ��������� ��������

λ (Η)1

6λ (Η), 7λ (Η), λ (Η)8

λ (Η)4
nλ (Η) for all n > 9 
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�
�:����� 2� �������� � ���#���F���� �������� H �� H� � @��.��� .����

(φi)i∈IN∗ �# H ��� �$� N ×N �����: HN >��$ �������
[HN ]ij = 〈φi|H|φj〉, 1 ≤ i, j ≤ N

%�� �� ������ .� λi(HN) �$� ��>��� i ��-�� ���� �# HN (��������-

��������������*� 6$��

λi(HN) −→
N→∞

λi(H)

λ (Η)1

6λ (Η), 7λ (Η), λ (Η)8

λ (Η)4
nλ (Η) for all n > 9 



2�� � "���$ �$����� 2;

�
�:����� �� %�� f ∈ L∞

per(0, 1)� f ����� ������ �����>��� �����������

�������� �$� .������ ���#���F���� �������� T �� L2
per(0, 1) ��!��� ��

(Tu)(x) = f(x)u(x)

6$� �������� T $�� � .��� ��������

σ(T ) = �������-�(f)

,����� .� TN �$� �����: �# T �� �$� +������ .���� (e2iπnx)−N≤n≤N

6$�� (�7�-3* lim
N0→+∞

⋃
N≥N0

σ(TN) = ��� �: $���(σ(T ))

0 1
Graph of the function f Spectrum of T NSpectrum of T

Spurious
eigenvalue
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�
�� �$� ���� �# � ���#��� �������� �� �� �����.�� �� ������ ��� �$��

��������� ���.��� ����- "���$ �$����

5�� ��-�������� �# "���$ �$�����&

2� 6$� �������� ��$�3���-�� ��������
H0

per = −1

2

d2

dx2
+ Vper

��� �$� ����������� ��������� �# �$� ������� (τr)r∈ZZ

(τrφ)(x) = φ(x− r)

������� ��� ��-��$��

�� 6$� ���� #�������� �$�� ��� -�������7�� ��-�� ������ �# ��� �$�

����������� ��������� �# �$� ������� ��� �$� "���$ #��������
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�
9�������� ����������� �# � 2, �������

• %������& R = ZZ

• '��� ����& Γ = (0, 1] �� Γ = (−1
2,

1
2]

• 	��������� �������& R∗ = 2πZZ

• "�������� 7���& Γ∗ = (−π, π] (4�-��������7 ���� �# �$� ������

����� �������*

���� ���� Γ

�	���
��� �
�� Γ∗

L = 1

L∗ =
2π

L
= 2π



2�� � "���$ �$����� 2E

�
"���$ #��������

%�� �� ������ .�

L2
per(Γ) =

{
φ |

∫
Γ

|φ|2 <∞, τrφ = φ, ∀r ∈ ZZ

}

�$� ����� �# ZZ���������� ������� �/���� ����-��.�� #��������

"���$ #�������� ��� #�������� �# �$� #���

φ(x) = v(x) e−ikx >��$ v ∈ L2
per(Γ) ��� k ∈ IR

∀r ∈ ZZ, τrφ = e−ikrφ

��� "���$ #������� �� �� ��� �# �$� ������

L2
k(Γ) =

{
φ | eikxφ(x) ∈ L2

per(Γ)
}

k ∈ Γ∗



2�� � "���$ �$����� ��

�
"���$ �����#���

��� #������� φ ∈ L2(IR) ��� .� �:������ �� � ���/�� >�� �� � ����

������� ��� �# "���$ #�������� �� #����>�

φ(x) =
1

|Γ∗|
∫

Γ∗
φk(x) dk

>$���

φk(x) =
∑
r∈ZZ

φ(x + r)e−ikr

)�� $��

φk ∈ L2
k(Γ) ��� ‖φ‖2

L2(IR) =
1

|Γ∗|
∫

Γ∗
‖φk‖2

L2
k(Γ)

dk

6$�� �������� �� ������� .�

L2(IR) =
1

|Γ∗|
∫ ⊕

Γ∗
L2
k(Γ) dk



2�� � "���$ �$����� �2

�
�� H0

per �������� >��$ ��� �$� ������������ �# �$� �������� �� �� C.���0

���-����D �� �$� ��������������

L2(IR) =
1

|Γ∗|
∫ ⊕

Γ∗
L2
k(Γ) dk

φ(x) =
1

|Γ∗|
∫

Γ∗
φk(x) dk ⇒ (H0

perφ)(x) =
1

|Γ∗|
∫

Γ∗
([H0

per]
kφk)(x) dk

6$�� �������� �� ������� .�

H0
per =

1

|Γ∗|
∫ ⊕

Γ∗
[H0

per]
k dk

[H0
per]

kφk = −1

2

d2φk
dx2

+Vperφk [H0
per]

k �� � ���#���F���� �������� �� L2
k(Γ)

[H0
per]

k �� .������ .���> ��� $�� � ������ �������� ��������



2�� � "���$ �$����� ��

�
�� [H0

per]
k �� .������ .���> ��� $�� � ������ �������� ��������� �$���

�:���� � �������������- ��/����� εn,k �# ���� ���.��� -���- �� ��!����

��� � @��.��� .���� (φn,k)n∈IN∗ �# L2
k(Γ) ���$ �$��

[H0
per]

kφn,k = εn,kφn,k

��

H0
per =

1

|Γ∗|
∫ ⊕

Γ∗
[H0

per]
k dk,

�� $����

γ0
per = χ(−∞,εF ](H

0
per)

=
1

|Γ∗|
∫ ⊕

Γ∗
χ(−∞,εF ]([H

0
per]

k) dk

=
1

|Γ∗|
∫ ⊕

Γ∗

+∞∑
n=1

χ(−∞,εF ](εn,k) |φn,k〉 〈φn,k| dk



2�� � "���$ �$����� �1

�
"��� ��������� �# �$� ��������

(εn,k, φn,k(x)) ��-��������� �# [H0
per]

k

�
(εn,k, ψn,k(x) = eikxφn,k(x)) ��-��������� �# [H0

per]k

>$��� [H0
per]k �� �$� ���#���F���� �������� �� L2

per(Γ) ��!��� .�

[H0
per]k = −1

2

d2

dx2
− ik

d

dx
+

1

2
|k|2 + Vper

�� �$� #������� k �→ [H0
per]k �� ��������� �$� #�������� k �→ εn,k ���

���������� (��� � �� �������� �� 2,*� 6$���#���

σ(H0
per) =

⋃
k∈Γ∗

σ([H0
per]

k) = (εn,k)k∈Γ∗, n∈IN∗ =
⋃
n∈IN∗

[

���

k
εn,k,��:

k
εn,k

]
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�

Σ 4
−

−π π

Σ 4
+

k
2,k

3,k

4,k

ε

ε

ε

ε 5,k

ε1,k



2�� � "���$ �$����� �8

�
+�������

γ0
per(x, x

′) =
1

|Γ∗|
∫

Γ∗
γ0

per,k(x, x
′) dk

γ0
per,k(x, x

′) =

+∞∑
n=1

χ(−∞,εF ](εn,k)ψn,k(x)ψn,k(x′)eik(x−x
′)

⎧⎪⎪⎨
⎪⎪⎩

[H0
per]kψn,k = εn,kψn,k∫

Γ

ψn,kψn′,k = δnn′

ε1,k ≤ ε2,k ≤ ε3,k ≤ · · ·

[H0
per]k = −1

2

d2

dx2
− ik

d

dx
+

1

2
|k|2 + Vper ��������- �� L2

per(Γ)



2�� � "���$ �$����� �;

�

�������� ����������� �# γ0

per

2� ,�������7� �$� "�������� 7��� Γ∗ = (−π, π] >��$K Gk�������G (kl)1≤l≤K

�� �����.�� �$� �����: HN
kl

�# �$� �������� [H0
per]kl �� �$� +������

(����� >� �* .���� (e2iπjx)−N≤j≤N (�� �� �$� .���� (e2iπjx)1
2(2πj+k)2≤Ecutoff

*

[HN
kl

]j1j2 =
(π(j1 + j2) + k)2

2
δj1j2 +

∫ 1

0

Vper(x) e2iπ(j2−j1)x dx

1� ,��-�����7� [HN
kl

] �� �.���� �����:�������� εNn,kl ��� ψ
N
n,kl

(x) �# εn,kl

��� ψn,kl(x)

<� γ0
per(x, x

′) �
K∑
l=1

wl

2N+1∑
n=1

χ(−∞,εF ](ε
N
n,kl

)ψNn,kl(x)ψNn,kl(x
′)eikl(x−x

′)



2�� � "���$ �$����� ��

�

−π π
k



2�1 � 4������ #�������� �?

�
+�� n ∈ IN∗� ��� r ∈ R� ��������

χn,r(x) =
1

|Γ∗|
∫

Γ∗
φn,k(x)eikr dk φn,k(x) = ψn,k(x)eikx ∈ L2

k(Γ)

�� ����������� #����>� #��� �$� �.� � ��!������ �$��

χn,r ∈ 	��(Πn) ∈ L2(IR3) Πn �������� ���F����� �# �$� n��$ .���

��� �$��

χn,r(x) = χn(x) >��$ χn(x) =
1

|Γ∗|
∫

Γ∗
φn,k(x) dk

6$� #�������� (χn,r)r∈R #��� �� ���$������� .���� ���&

(χn,r, χn,r′)L2(IR3) =
1

|Γ∗|
∫

Γ∗
(ψn,k, ψn,k)L2

k(Γ) e
ik·(r′−r) dk = δr,r′

�� #���� ��� ��� ��� � �$�� (χn,r)r∈R �� � @��.��� .���� �# 	��(Πn)



2�1 � 4������ #�������� �E

�
	�������- φn,k(x) >��$ φαnn,k(x) = φn,k(x)eiαn(k) >$��� αn(k) ∈ IR ����� ��

4������ #�������� χαnn,r(x) �$�� ��=�� #��� χn,r(x)

�� �$� ������� ���� >$�� αn(k) = k · r0 >��$ r0 ∈ R� ��� $��

χαnn (x) = χn(x− r0)

�� �$�� �$� ��� �# 4������ #�������� �� ���$��-�� (�$� ���$�� 4���

���� #������� $�� F��� .��� ����������*

)� �$� ��$�� $���� #�� � -������ αn(k)� �$� �$��� �# �$� ���$��

4������ #������� �� ����!��



2�1 � 4������ #�������� 1�

�

�:������ %�����7�� 4������ +�������� (
%4+�*

+�� ������������� �������� �� �� �#��� ����������- �� .� �.�� �� ����

������ 4������ #�������� >$��$ ��� �� ������7�� �� �����.��� 6$��

��� .� ����� -� �� � "���$ >� � ������������� (ψn,k)� .� �$�����- �

-��-� k �→ αn(k) >$��$ ������7�� ���� ��������7����� ���������

� ������� ��������7����� ��������� $�� .��� ���������� .� 
��7���

��� H�����.��� �� 2EE�� �� �����
Ω(αn) = 〈χαnn ||x|2|χαnn 〉 − |〈χαnn |x|χαnn 〉|2

>$��� x ������� �$� ( �����  �����* �������� �������� �� L2(IR)

6$� 4������ #�������� �.������ .� ������7��- �$� �.� � ���������

��� ������ 
�:������ %�����7�� 4������ +��������
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�
9�������7�� 4������ #��������

%�� �� �������� � !���� ���.�� �# .���� (Bn)n∈N

)�� ��� ��������� >��$ ��� #����� (U (k))k∈Γ∗ �# N × N ������� ���

������ �$� -�������7�� 4������ #��������
∀n ∈ N , χUn (x) =

1

|Γ∗|
∫

Γ∗

∑
m∈N

Unm(k)φm,k(x) dk

6$��� χUn ∈
⊕
m∈N

	��(Πm) ⊂ L2(IR) ��� (χUn (· − r))n∈N ,r∈ZZ #���� ��

@��.��� .���� �#

⊕
m∈N

	��(Πm)

6$� #����� (U (k))k∈Γ∗ ��� .� �$���� �� ���$ � >�� �$�� �� ������7��

���� ��������7����� ���������

−→ 
�:������ %�����7�� (9�������7��* 4������ +��������



� � �������
 ��������� ����
�
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�
� �������� ������ �������� �� ��!���� ���.�� �# ���������

6$� ��$�3���-�� #�������� ������ .� �:������ �� �$� ���� �# ���

!������ ���� ����������- ���������

��$�3���-�� �/������ ������� 5�$���$�� �����

↓ L→ ∞ ↓ L→ ∞ ↓ L→ ∞

AA ������� 
������� 5�$���$�� �����

L



��� � 6$����������� ����� �# �$� 5�$���$�� ����� 1<

�
+�� ����������� >� ����� ������ �� �� �$� ���� >$��

• �$� ������� ������� �� �$� ��.�� ������� ZZ3

• �$� ���� ���� �� �$� ��.�� ���� Γ = (0, 1]3

�� �$�� �����

• �$� ���������� ������� �� �$� ��.�� ������� 2πZZ3

• �$� "�������� 7��� �� �$� ��.� Γ∗ = (−π, π]3

Unit cell

Brillouin zone
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�
6$� 5�$���$�� ����-� �� � #��������� �# �$� ������� ��������

EKS
ρnuc

(γ) = 6�

(
−1

2
Δγ

)
+

∫
IR3
ργVnuc + J(ργ) + Exc(ργ)

�:������ 5�$���$�� ����� (!���� ���.�� �# ���������*

IEKS
ρnuc

= inf
{EKS

ρnuc
(γ), γ ∈ PN

}

PN =
{S(L2(IR3)), 0 ≤ γ ≤ 1, 6�(γ) = N, 6�(−Δγ) <∞}

� -������ ������� �# PN �� �# �$� #���

γ =
+∞∑
i=1

ni |φi〉 〈φi|, φi ∈ H1(IR3), 〈φi|φj〉 = δij, 0 ≤ ni ≤ 1,
+∞∑
i=1

ni = N



��� � 6$����������� ����� �# �$� 5�$���$�� ����� 1;

�
	������ @�������+��0 ����� (�@+*

IrHF
ρnuc,N

= inf
{E rHF

ρnuc
(γ), γ ∈ PN

}

E rHF(γ) = 6�

(
−1

2
Δγ

)
+

∫
IR3
ργVnuc + J(ργ) + J(ρnuc)

= 6�

(
−1

2
Δγ

)
+ J(ργ − ρnuc)

�:������� �# � ������7�� #�� ������� ������� ��� ������ � ����

'��/������ �# �$� ������7��- ������� (��� �:��� >��$ ������� �� ρ*

6$� ������� @�������+��0 ����� ��� .� ���� �� �� �:������ 5�$��

�$�� ����� >��$ 7��� �:�$��-������������� ����-�



��� � 6$����������� ����� �# �$� 5�$���$�� ����� 1�

�
������%� "����%���� (���2*

L

ρLnuc =
∑

R∈ZZ3∩ΛL

m(x−R) −→
∣∣∣∣∣∣
IrHF
ρLnuc,ZL

3

ρLel ������7��- �������

��� ��-���� �# �$� ����-� ��� ���� ���� ��� �# �$� �������

lim
L→∞

IrHF
ρLnuc,ZL

3

L3
= I0

per ���

√√√√ 1

L3

∑
k∈ZZ3∩ΛL

ρLel −→L→∞

√
ρ0

per



��� � 6$����������� ����� �# �$� 5�$���$�� ����� 1?

�
"������� �$� -����� ����� ������� �����: �# �$� ������� ��� ��-�� ��

�$� ���/�� �������� γ0
per �# �$� ���#����������� �/������

γ0
per = χ(−∞,εF ](H

0
per) ���

>$���

H0
per = −1

2
Δ + V 0

per

V 0
per �������- �$� �������� ������������� ��������� -�������� .� �$�

�������� �$��-� ������� ρtot = ρ0
per − ρnuc{ −ΔV 0

per = 4π
(
ρ0

per − ρnuc

)
V 0

per Γ���������

6$� +���� �� �� εF �� ���$ �$�� �$� ���� ���� �� �������

6$� ���#����������� �/������ (2* $�� �  ���������� ��������������& γ0
per

�� �$� ���/�� �������� �� ���� ������7����� ���.���



��� � ,�������7����� �# �������� 5�$���$�� ���.���� 1E

�
2� ,�������7� �$� "�������� 7��� >��$ K G0�������G (kl)1≤l≤K

�� �$���� �� ����-� �����= Ecutoff

1� ��� � �$� ��+ �/������ (�� ���  ���������� #����������*

γper(x, x
′) =

K∑
l=1

wl
∑
n

χ(−∞,εF ](εn,kl)ψn,kl(x)ψn,kl(x
′)eikl·(x−x

′)

ρper(x) = γper(x, x) εF ���$ �$��

∫
Γ

ρper = ne

(εn,kl, ψn,kl)n ��-���������� �# �$� �����: �# �$� ��������

Hkl
per = −1

2
Δ − ikl · ∇ +

1

2
|kl|2 + Vper + Vxc[ρper]

�� �$� �����>� � .���� (e2iπj·x)1
2|2πj|2≤Ecutoff

�� (e2iπj·x)1
2 |2πj+kl|2≤Ecutoff

−ΔVper = 4π (ρper − ρnuc) Vper Γ���������



��� � ,�������7����� �# �������� 5�$���$�� ���.���� <�

�
�/�� ������ .��>��� ���#��� k������ �������- ��� ��������� �����

Unit cell

Brillouin zone
Supercell

point (k=0)Γ


����>� � .���� 
����>� � .����(
e2iπj·x)

1
2 |j|2≤Ecutoff

(
L−3/2e2iπj·x/L

)
1
2|j/L|2≤Ecutoff



��1 � 
��������������� <2

�

• '������� ���� ��������� ��� ��� ��-��!������ �=����� .� �$� �$���

���� ����������-

• �� $�� � ������ ���� ��������� .�$� � �� ������ ����� ���������

• �� 5�$���$�� �������  ������ ��.����� ��� ���$�-���� �� ����

��.����� ��� ��� �$���#��� �����-�� ��������� �� �$� ���� ��-����


�������������� ���$��� ������� �� #��7��- �$� ���� ��������� ��� ��

��������-  ������ ��������.����� >$��$

• �������� >��$ �$� 5�$���$��  ������ ��.����� ��� �# ���� ��-����

(���� �$������ ���������� ��� ������ ��*

• �� ��� �����-�� ��������� �� �$� ���� ��-���� (�$�� ��� .� �:������

�� ����� ��7� �����>� � .���� ���� �� ��������7�� �� ������ -����*



��1 � 
��������������� <�

�
�� ����������� ��- ��� �������#� ��������������� ���$���� �$�  ��

����� ��������.����� Ψpp = (ψpp
i )1≤i≤Nv ��� � � ���#����������� �/������

�# �$� #��� ⎧⎪⎪⎨
⎪⎪⎩

−1

2
Δψpp

i + V SCF
pp,Ψppψ

pp
i = εpp

i Mψpp
i

〈ψpp
i |M |ψpp

j 〉 = δij

>��$

V SCF
pp,Ψpp = V SCF

local,Ψpp +

L∑
l,l′=1

|ψl〉 vll′ 〈ψl′| >��$ V SCF
local,Ψpp �����$

M = I #�� ����������� ��- ����������������

M �= I #�� �������#� ����������������



��1 � 
��������������� <1

�

��������������� ����>

• �� ������ �$� ������:��� �# �$� ����������� (#�>�� �:������ ������

���� ��.������ ������� .���� ���� �� ������� -����*

• .�� ���� �� ��0� ���� ������� ���� ������ ����� �����������& �����

���������� ��� .� ����������� #��� � ������ ����� ����� (��-� ,�����

+��0* �.�� �� ���� >��$ $�-$ ����-� ���� ���������

6����#���.����� �����

�� ��������� ���������������� #�� ��������� ������� ��� �.������ .�

C������-D ������ ����������������� 
��� .���� ���� �# ������ �����

������������ ��� � ����.�� ������ ��� ��> ���� ��� -�������� � ���

>��0�

4$�� 0���� �# ��������� �������I���������� ��� .� �����.�� ����

����� >��$ � -� �� .���� ��� �# ������ ����������������A


