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　物質の電子状態を分析するX線発光分光法(XES)は始状態が内殻準位に正孔を持つ
励起状態であるため,	 基底状態を始状態とする既存の各種第一原理手法の適用には
困難が存在した.	この問題解決として,	任意の電子励起状態を始状態として扱える拡
張準粒子法に基づいたGW	+	Bethe-Salpeter	equation(GW+BSE)法を提案する.		  
　本提案手法の計算結果ではX線発光過程の発光エネルギーやスペクトル形状につ
いて,	 実験結果の高精度再現に成功した.	 また,	 発光スペクトルにおける励起子状態
を意味するBSE波動関数と準粒子波動関数の対応関係を示し,	 発光スペクトルに対応
した価電子状態の判定に成功した. 
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GW+BSE法によるX線発光スペクトルの第一原理計算 
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