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Fig.1  truncated MO space NEGF-SCF -V



	[序] 　近年、単一分子電気伝導の分野において、分子エレクトロニクスへの応用だけでなく、非弾性トンネリングによる単一刀
	[理論]　今回提唱する効率化の為のアルゴリズムのうちは以下の４つにまとめられる。
	Embedding potentialの導入による散乱領域のサイズダウン
	２．分子軌道（MO）によるグリーン関数の摂動展開を用いたSCF計算
	runcated MO spaceによるグリーン関数行列のコンパクト

