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 鉄系超伝導体のフェルミ面は、Γ 点を中心とするホール面と M 点を中心とする電子面か

らなる。1111系や 122 系、111系では、実験で観測されるフェルミ面は第一原理計算によっ

て良く再現されるが、11系 FeSeで観測される非常に小さなフェルミ面は[1]、第一原理計算

では再現されていない。電子相関効果を考慮した DFT+DMFTでは、DFTのフェルミ面に比

べて半分程度に小さくなるものの[2]、実験で観測される 10分の 1程度の極小のフェルミ面

は説明されない。 

一般に、密度汎関数理論において LDA/GGA交換相関汎関数による第一原理計算は、半導

体のギャップを実験と比べて過小評価する（例えば、単体ゲルマニウムは半導体であるにも

かかわらず、しばしば金属と評価される）。これを改良する有効な手法として、GGA-PBE

交換相関汎関数に Hartree-Fock交換を一定割合で混合した、混成（ハイブリッド）汎関数で

ある Heyd–Scuseria–Ernzerhof (HSE)交換相関汎関数[3, 4]が知られている。そこで本研究では、

第一原理計算コード Quantum ESPRESSO において、HSE 交換相関汎関数を用いて FeSe の

電子状態を調べた（結晶のパラメータは実験値[5]を用いた）。当日は、他の交換相関汎関数

（meta-GGA や B3LYPなど）を用いた計算結果についても報告する予定である。 
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