Kohn @h @8 $N J* M} $H 2= 3X � Nob el Laureate Professor W alter Kohn: His Ph ysics and Chemistry 9b ED !! 9/ L1 Y asutami T ak ada J? @. 11 G/ 6 7n 23 F| 35 MW Professor Kohn has won the 1998 Nob el prize in c hemistry . On this happy o ccasion, I address some of his ac hiev emen ts in b oth physics and chemistry with illumination of his attitude tow ards science. Some episo des spilled from m y exp erience as his p ostdo c are wo v en in the story . 1 %N !< %Y %k 2= 3X >^ %+ %j %U %) %k %K %" Bg %5 %s %? %P !< %P %i 9; J* M} L> M@ 65 <x $N W alter Kohn @h @8 $O %N !< %9 %& %( %9 %? %s Bg 2= 3X $N John A. P ople 65 <x $H 6& $K NL ;R 7W ;; 2= 3X $K $* $1 $k 8y @S !$ FC $K !V L) EY HF 4X ?t K! (DFT: Density-F unctional Theory) !W $N 3+ H/ $, I> 2A $5 $l $F 1998 G/ EY $N %N !< %Y %k 2= 3X >^ $r <u >^ $5 $l $? !% ?4 $+ $i $* =K $$ $r ?= $7 >e $2 $? $$ !% %5 %s %? %P !< %P %i 9; $G $O $3 $l $^ $G %N !< %Y %k >^ <u >^ <T $, E> G$ $7 $F $- $? $3 $H $O $" $C $F $b !$ :_ ?& <T $, <u >^ $9 $k $N $O =i $a $F $G $" $k $H $$ $& $3 $H $d !$ 1923 G/ $K %& %# !< %s $G $* @8 $^ $l $N Kohn @h @8 $, %J %A %9 $N %f %@ %d ?M Gw 32 $N Cf $G 1939 G/ $K :G 8e $N ;R 6! @l MQ Ns <V $K >h $C $F L? ?I !9 %* !< %9 %H %j %" $r C& =P $5 $l $? $3 $H !$ $= $N 8e 0\ $i $l $? %$ %. %j %9 $K $* $$ $F $O %9 %Q %$ $N 7y 5? $r <u $1 !$ %+ %J %@ $N <} MF =j $K Aw $i $l $k $J $I $N @D G/ 4| $K =d $j 2q $o $l $? ?t 4q $J 1? L? $, FI <T $N ?4 $r DO $‘ $H $$ $& $3 $H $G !$ @h @8 $K 4X $9 $k 5- ;v $, CO 85 ;f $O $b $H $h $j A4 JF $N B? $/ $N ?7 J9 ;f >e $r Fx $o $; $? !% $H $3 $m $G !$ $o $l $o $l J* M} 3X <T $O $= $N Bn 1[ $7 $? ?t !9 $N $4 6H @S $+ $i Kohn @h @8 $, Aa HU %N !< %Y %k >^ $r $* <u $1 $K $J $k $3 $H $O 4V 0c $$ $J $$ $H 9M $( $F $- $? !% $7 $+ $7 !$ $= $l $, J* M} 3X >^ $G $O $J $/ 2= 3X >^ $G $" $C $? $3 $H $O >/ $7 0U 30 $G $" $k $H $$ $& 46 $, H] $a $J $$ !% <B :] !$ @h @8 $4 <+ ?H $b $= $& $G $" $C $? $h $& $G !$ ;d $, :9 $7 >e $2 $? <u >^ $r $* =K $$ $9 $k E %a !< %k $K BP $9 $k $4 JV ?. $N Cf $G !$ !V What do y ou think of m y sudden con v ersion into a c hemist? !J ;d $, 5^ $K 2= 3X <T $K JQ ?H $7 $F $I $& ;W $& $+ $M !) !K !W $H 5- $5 $l $F $* $i $l $? !% $= $3 $G !$ K\ 9F $G $O J* M} $H 2= 3X $N N> J, Ln $K 8Y $k Kohn @h @8 $N B- @W $r C) $k $3 $H $r =D ;e $K $7 !$ @h @8 $K $D $$ $F $N MM !9 $J %( %T %= !< %I !$ FC $K 1983 G/ $+ $i 2 G/ 4V !$ @h @8 $K D> @\ $4 ;X F3 $7 $F D: $$ $? $H $- $K ;d $, CN $j F@ $? >p Js $r 2# ;e $H $7 $J $, $i I. $r ?J $a $? $$ $H ;W $& !% $J $* !$ Kohn @h @8 $N %N !< %Y %k >^ <u >^ $K 4X $7 $F $O 4{ $K >/ $7 7A <0 E* $J >R 2p 5- ;v $, F| K\ J* M} 3X 2q ;o 1) $K 7G :\ $5 $l $F $$ $k !% $= $N 5- ;v $G $O @h @8 $N <g MW $J $4 6H @S $r O3 $l $J $/ !$ =P Mh $k $@ $1 5R 4Q E* $K $* EA $( $9 $k $3 $H $K <g 4c $r CV $$ $? $, !$ $3 $3 $G $O $= $l $H $O Aj Jd E* $K $J $k $h $& $K LV Me E* $J %" %W %m !< %A $O Hr $1 !$ $$ $/ $D $+ $N %H %T %C %/ %9 $r A* $S !$ $= $7 $F !$ $= $l $i $K 4X O" $7 $F ;d $, F@ $? 8D ?M E* $J 46 A[ $r 8r $( $J $, $i $* EA $( $7 $? $$ !% $J $* !$ Bh #1 ?^ $K <( $7 $? <L ?? $O Kohn @h @8 $, 1990 G/ $K Mh F| $5 $l $F J* @- 8& $K $$ $i $C $7 $c $C $? :] $K ;# 1F $5 $l $? $b $N $G $" $k !% 2 ;6 Mp M} O@ Kohn @h @8 $, :n $j =P $5 $l $k M} O@ $K 6& DL $7 $F $$ $( $k FC D’ $O $= $N OH AH $_ $, 4J 7i $G $" $j $J $, $i 87 L) $5 $r <: $o $J $$ $H $3 $m $G $" $k $, !$ $3 $N $h $& $J FC D’ $N 86 E@ $O @h @8 $N Harv ard Bg $K $* $1 $k Gn ;N O@ J8 $N %F !< %^ $K AL $k $3 $H $, $G $- $k !% M> � !V 8G BN J* M} !W %5 %m %s 5- ;v , V ol. 34 No. 2, 68-73 (1999). 1

?^ 1: 1990 G/ $K Kohn @h @8 $, J* @- 8& $K $$ $i $C $7 $c $C $? ;~ $K I. <T $H JB $s $G ;# 1F $7 $? $b $N !% $j CN $i $l $F $$ $J $$ $+ $b $7 $l $J $$ $, !$ @h @8 $N ;X F3 65 41 $O R. P . F eynman ;a $d D+ 1J ?6 0l O: ;a $H 6& $K EE <’ NL ;R NO 3X $K $* $1 $k 7+ $j 9~ $_ M} O@ $G 1965 G/ $K %N !< %Y %k J* M} 3X >^ $r <u >^ $5 $l $? J. Sc h winger ;a $G $" $k !% Kohn @h @8 $, ;X F3 $r <u $1 $i $l $? 1946 � 1948 G/ $N :" !$ Sc h winger ;a $O 3K ;R ;6 Mp $r <g $K <j 3] $1 $i $l $F $$ $? $N $G !$ Kohn @h @8 $b $= $N Ld Bj $r %F !< %^ $H $5 $l $? !% $= $7 $F !$ ;6 Mp M} O@ $r E0 Dl E* $K JY 6/ $5 $l $k $3 $H $K $J $C $? !% $4 B8 $8 $N $h $& $K !$ J* M} M} O@ $N Cf $G $b ;6 Mp M} O@ $O FC $K H~ $7 $$ ?t 3X E* 9= B$ $r ;} $C $F $* $j !$ $= $N FC D’ $O $^ $5 $K OH AH $_ $N 4J 7i @- $H 87 L) @- $K $" $k !% <c $$ Kohn @h @8 $, $= $l $K L% $; $i $l $? MM ;R $O MF 0W $K A[ A| =P Mh $h $& !% $? $@ !$ Kohn @h @8 $, $A $i $j $H O3 $i $5 $l $? $H $3 $m $K $h $l $P !$ ;X F3 65 41 $H $= $N 3X @8 $H $O $$ $( !$ Sch winger ;a $H Kohn @h @8 $O $? $C $? #5 :P $7 $+ G/ Np :9 $, $J $/ !$ ;U Do 4X 78 $H $$ $& $h $j $b $9 $0 $K 6% Ah Aj <j $H $$ $& 4X 78 $K $J $C $? $h $& $G $" $k !% $= $N $? $a !$ ;6 Mp M} O@ $K 4X O" $7 $? 8& 5f $G $O Sc h winger ;a $h $j $b %h %9 %H 4X ?t $G M- L> $J R. Jost ;a $K Ii $& $H $3 $m $, Bg $- $$ 2) !% <B :] !$ ;d $, ?t 3X E* $J :M G= $r ;} $C $? J* M} 3X <T $N $& $A $G C/ $r 0l HV B: 7I $9 $k $+ $H $$ $& Ld $$ $K BP $7 $F !$ Kohn @h @8 $O m4 m0 $J $/ Jost ;a $N L> A0 $r 5s $2 $i $l $? !% $3 $N $h $& $J ;6 Mp M} O@ $N D> @\ E* $J J* @- J* M} $X $N 1~ MQ $N 0l $D $H $7 $F !$ %0 %j !< %s 4X ?t $r MQ $$ $? %P %s %I 7W ;; <j K! $G $" $k KKR (Korringa-Kohn-Rostoker) K! 3) $r 5s $2 $k $3 $H $, =P Mh $k !% $3 $l $O 1954 G/ $K Ds 0F $5 $l $? $b $N $G $" $j !$ :# $G $O !V KKR K! !W $H $$ $& 0l $D $N C1 8l $H $7 $F $9 $C $+ $j Dj Ce $7 $F $$ $k $N $G !$ ;d $J $I $O KKR $N ?? $s Cf $N K $, 2? $r 0U L# $9 $k $N $+ $b $9 $C $+ $j K: $l !$ Kohn @h @8 $K KKR K! $K 4p $E $/ 5D O@ $r D9 !9 $H $7 $F $7 $^ $C $? $3 $H $, $" $k !% Kohn @h @8 $O 0l DL $j $N @b L@ $r J9 $+ $l $? 8e !$ !V KKR $H $O C/ $r ;X $9 $N $+ !W $H $$ $& \ 1T $$ <A Ld " $G $= $N 5D O@ $r Dy $a $/ $/ $i $l $? !% ;6 Mp M} O@ $N E, MQ $H $$ $& E@ $G $O !$ C1 =c 6b B0 $d 5. 6b B0 $N I= LL $K $* $1 $k %X %j %& %‘ 86 ;R $N J* M} 5[ Ce M} O@ !$ FC $K !$ <g $K %Q %& %j GS B> B’ $K 5/ 0x $9 $k %X %j %& %‘ $H 6b B0 I= LL $H $N @M NO Aj 8_ :n MQ V R $N 5- =R $K $* $1 $k S 9T Ns M} O@ $O M- L> $G $" $k !% $^ $: !$ 1977 G/ $K E. Zarem ba ;a $H $N 6& F1 8& 5f $K $* $$ $F !$ 6b B0 $r <g Lr !$ %X %j %& %‘ 86 ;R $r ;6 Mp BN $H 9M $( $? ;6 Mp M} O@ $, Dj <0 2= $5 $l $? !% $= $7 $F !$ 6q BN E* $J S 9T Ns $N 7W ;; $G $O !$ 0l HV 4J C1 $J %O !< %H %l !< !& %U %) %C %/ (HF: Hartree-F o c k) 6a ;w $, MQ $$ $i $l $? 4) !% $= $N 8e !$ %X %j %& %‘ 86 ;R @~ 2s @^ <B 83 $K $h $k 6b B0 I= LL 9= B$ $N 2r @O $, =E MW ;k $5 $l $k $K $D $l $F !$ V R $N $h $j @5 3N $J M} O@ $, I, MW $K $J $C $? !% $= $3 $G !$ Kohn @h @8 $O %X %j %& %‘ 86 ;R $K BP $9 $k 6b B0 EE ;R $N ;6 Mp Ld Bj $H $$ $& $h $& $K !$ $$ $o $P !$ <g 5R E> E] $7 $? 7A $G Ld Bj $r Ja $i $( D> $7 $F Dj <0 2= $9 $k $h $& $K $H $$ $& 2] Bj $r %] %9 %I %/ $G $" $k ;d $K =P $5 $l $? !% $3 $N :] $K Cm L\ $9 $Y $- E@ $O !$ %X %j %& %‘ 86 ;R $O 6b B0 $N 30 B& $K $" $k $N $G !$ 6b B0 EE ;R $r I= 8= $9 $k GH F0 4X ?t $O ?J 9T GH $G $O $J $/ !$ 8: ?j GH $K $J $k $3 $H $G $" $k !% => $C $F !$ DL >o $N S 9T Ns ;6 Mp M} O@ $H $O 0c $$ !$ 8: ?j GH $K BP $9 $k ;6 Mp M} O@ $r 9= C[ $9 $k I, MW $, $" $C $? 5) !% $H $3 $m $G !$ 2f !9 $, F@ $? OH AH $_ $K => $C $F 4u %, %9 86 ;R $H EE ;R $H $N S 9T Ns $N CM $r HF 6a ;w $r 1[ $( $F 6q BN E* $K 7W ;; $r ?J $a $F $_ $k $H !$ $9 $0 $K Bg JQ ?< 9o $J ;v BV $K $V $D $+ $C $? !% $= $l $O D9 5w N% J, 6K 8z 2L $K 5/ 0x $9 $k H/ ;6 $N Ld Bj $G $" $k !% $? $@ !$ %X %j %& %‘ 86 ;R $K $D $$ $F $O 86 ;R J, 6K N( $O >. $5 $$ $N $G !$ %U %! %s %G %" %o !< %k %9 $N 0z NO Aj 8_ :n MQ $N It J, $r $& $^ $/ J, N% $7 $F <h $j =P $9 $H $$ $& =h M} $r ;\ $; $P ?t CM E* $K $O <B 83 7k 2L $K $h $/ 9g $& Ez $( $r F@ $k $3 $H $O =P Mh $k !% $7 $+ $7 $J $, $i !$ ?e AG J, ;R $r ;O $a $H $9 $k J, 6K N( $N Bg $- $J 86 ;R !& J, ;R $G $O $3 $N $h $& $J 0B D> $J J} K! $G $O $J $+ $J $+ K~ B- $N $$ $/ 7k 2L $, F@ 2

$i $l $J $$ !% $3 $N Ld Bj $r 2r 7h $9 $k <j K! $N 3+ H/ $K $D $$ $F $O !$ DFT $N :G 6a $N H/ E8 $K 4X O" $7 $? 5D O@ $N Cf $G ?( $l $k $3 $H $K $9 $k !% 3 JQ J, 86 M} $5 $F !$ $3 $N $h $& $K ?t 3X E* $K 4J L@ $G 87 L) $J OH AH $_ $, F@ $i $l $? $H $7 $F $b !$ $= $N M} O@ $r J* M} E* !J $" $k $$ $O !$ 2= 3X E* !K $J <B BN $K E, MQ $9 $k CJ 3, $K $* $$ $F $O !$ KX $I A4 $F $N >l 9g !$ 99 $K 2? $i $+ $N 6a ;w $r F3 F~ $7 $J $$ $H 6q BN E* $J Ez $( $, F@ $i $l $J $$ !% $3 $N Bh #2 CJ 3, $K $* $$ $F JQ J, 86 M} $r 6n ;H $9 $k $3 $H $, Kohn @h @8 $N M} O@ $K $* $1 $k #2 $D $a $N FC D’ $G $" $k !% $3 $N JQ J, 86 M} $N 3h MQ $H $$ $& FC D’ $N 86 E@ $b :F $S Gn ;N O@ J8 $N %F !< %^ $K AL $k $3 $H $, =P Mh $k !% $= $N Ev ;~ !$ Sc h winger ;a $O Lippmann-Sc h winger J} Dx <0 $K 4p $E $$ $F ;6 Mp 9T Ns $K BP $9 $k Sc h winger $N JQ J, 86 M} $r Ds >’ $7 $? $, !$ Kohn @h @8 $O ;n 9T 4X ?t $N 9M $( 0W $5 $+ $i !$ ;6 Mp Ld Bj $K BP $7 $F $b Schr� odinger J} Dx <0 $K 4p $E $$ $F JQ J, 86 M} $N Dj <0 2= $r 9M $( $i $l $? 6) !% $= $7 $F !$ $= $N J} K! $O Hs CF @- ;6 Mp Ld Bj 0l HL $K 1~ MQ $, Mx $/ $N $G !$ :# F| $G $b $= $N 2~ NI HG $, $$ $o $f $k !V Kohn $N JQ J, K! !W $H $$ $& L> A0 $G !$ 86 ;R 3K J* M} 3X $K $* $$ $F $O $b $A $m $s $N $3 $H !$ 86 ;R J, ;R J* M} 3X $G $O 86 ;R !& J, ;R F1 ;N $d $= $l $i $H EE ;R $H $N ;6 Mp Ld Bj $K 6n ;H $5 $l !$ 99 $K 2= 3X $N J, Ln $K $* $$ $F $O 2= 3X H? 1~ $N 5- =R $K MQ $$ $i $l $k $3 $H $, $" $k !% $^ $? !$ Kohn @h @8 <+ ?H $b $3 $N J} K! $K $h $C $F ?( G^ H? 1~ $r 4^ $‘ 6b B0 I= LL $K $* $1 $k 2= 3X H? 1~ $r 8& 5f $9 $k $3 $H $r 4k 2h $5 $l !$ ;d $K $b $= $N JY 6/ $r ;O $a $k $h $& $K $$ $o $l $? 7) !% $3 $N :] !$ FC $K %, %9 I= LL ;6 Mp Ld Bj $K $* $1 $k CG G. 6a ;w $N @5 Ev @- $K 5? Ld $r Ej $2 $+ $1 $i $l !$ J. C. T ully ;a $K $h $k 8E E5 NO 3X $K 4p $E $/ Bg 5, LO ?t CM %7 %_ %e %l !< %7 %g %s $r H< $& E} 7W E* 8E E5 50 F; K! !J sto c hastic classical tra jectory metho d !K $d %, %9 86 ;R $O 8E E5 E* !$ I= LL $O NL ;R O@ E* $K <h $j 07 $& W. Brenig ;a $i $N 50 F; 6a ;w K! !J tra jectory approach !K $r 1[ $( $k <j K! $N 3+ H/ $H $= $l $K $h $C $F L@ $i $+ $K $5 $l $k $Y $- ?7 $7 $$ J* M} $r G. ?4 $K @b $+ $l $? !% $J $* !$ $3 $N Hs CG G. 8z 2L $K $* $1 $k ?7 $7 $$ J* M} 8= >] $K 4X O" $7 $F !$ :G 6a !$ \ ;~ 4V <4 $K $* $1 $k %V %m %C %[ $N Dj M} " $H $$ $& $Y $- M} O@ $r Ds =P $5 $l $? 8) !% $= $7 $F !$ :# !$ %5 %s %? %P !< %P %i $G $O !$ M. Sherwin ;a $, <+ M3 EE ;R %l !< %6 !< $r ;H $C $F $= $l $K BP 1~ $7 $? LL Gr $$ <B 83 $r 9T $C $F $$ $k $= $& $G $" $k !% 4 L) EY HF 4X ?t K! :# 2s %N !< %Y %k >^ $N <u >^ M} M3 $H $J $C $? DFT $G $O !$ 0J >e =R $Y $? $h $& $J Kohn @h @8 $N M} O@ $N FC D’ $, M> $9 $H $3 $m $J $/ H/ 4x $5 $l $F $$ $k !% $^ $: !$ Bh #1 CJ 3, $N M} O@ $N 87 L) $J OH AH $_ $r 7h $a $k $H $3 $m $G $O !$ 30 It %] %F %s %7 %c %k v ( r ) $N 2< $K $" $k $* 8_ $$ $K %/ !< %m %s Aj 8_ :n MQ $r $9 $k N 8D $N EE ;R 7O $r I= 8= $9 $k 4p Dl >u BV $N GH F0 4X ?t 0 $K 4^ $^ $l $k >p Js $N $& $A $G !$ EE ;R L) EY n ( r ) $d 4p Dl >u BV %( %M %k %. !< E 0 $J $I $O 3 N <! 85 6u 4V $G $N Schr� odinger J} Dx <0 $r $o $6 $o $6 2r $+ $J $/ $F $b 3 <! 85 6u 4V $K $* $1 $k n ( r ) $H $3 $l $K 4X O" $7 $F 8r 49 Aj 4X %( %M %k %. !< E xc [ n ( r )] $r F3 F~ $9 $l $P 86 M} E* $K 87 L) $J 7k 2L $, F@ $i $l $k $3 $H $, <( $5 $l $? !% FC $K !$ (1) 4p Dl >u BV $N EE ;R L) EY n ( r ) $, M? $( $i $l $l $P v ( r ) $O !J $b $7 B8 :_ $9 $k $J $i $P !$ Dj ?t :9 $r =| $1 $P !K 0l 0U E* $K 7h $a $i $l $k $3 $H !$ $= $7 $F !$ (2) E 0 $r n ( r ) $N HF 4X ?t $H 9M $( $? >l 9g !$ @5 $7 $$ n ( r ) $G $= $l $, :G >. $K $J $k $H $$ $& 0U L# $K $* $1 $k JQ J, 86 M} $, >Z L@ $5 $l $? $3 $H !$ $N #2 E@ $, =E MW $G $" $k !% $3 $l $i $r !V Hohen b erg-Kohn $N Dj M} !W 9) $H $$ $& !% <! $K !$ Bh #2 CJ 3, $N J* M} 7O $d 2= 3X 7O $K BP $9 $k 6q BN E* $J 1~ MQ $K :] $7 $F $O !$ >e 5- $N JQ J, 86 M} $r 3h MQ $7 $F Kohn-Sham $N 50 F; J} Dx <0 10) $H $$ $& 7A $K M} O@ $, E8 3+ $5 $l !$ DL >o $N %P %s %I 7W ;; $N 5; K! $, $= $N $^ $^ $N 7A $G ;H $( $k $h $& $K JQ 7A $5 $l $? !% $= $7 $F !$ :# F| $G $O $" $i $f $k %P %s %I 7W ;; $O $3 $N DFT $K 4p AC $r CV $/ $b $N $K <} ZL $7 $? !% $^ $? !$ NL ;R 2= 3X $N J, Ln $G $b >/ $7 Bg $- $J J, ;R $K $J $l $P !$ ;v <B >e !$ $3 $N DFT $K 4p $E $/ 7W ;; $G $J $1 $l $P 6q BN E* $J 7W ;; 7k 2L $, F@ $i $l $J $$ $N $G $" $k !% Bh #2 ?^ $K <( $7 $? $N $O !$ %N !< %Y %k >^ <u >^ $, 7h $^ $C $? D> 8e $N 5- <T 2q 8+ $G Kohn @h @8 $, H/ I= $5 $l $? DFT $N FC D’ $H $= $N 1~ MQ J, Ln $N MW Ls !J $r F| K\ 8l Lu $7 $? $b $N !K $G $" $k !% $5 $F !$ ;d $, %5 %s %? %P !< %P %i $K BZ :_ $7 $? :" !$ DFT $K 4X $7 $F #2 $D $N =E MW $J Ld Bj $, 5/ $3 $C $F $$ $? !% 0l $D $O Hohen b erg- Kohn $N Dj M} $N 4p AC $K 4X $9 $k $b $N $G !$ 6q BN E* $K $O n ( r ) $K BP 1~ $7 $F v ( r ) $, >o $K B8 :_ $9 $k $+ $I $& $+ $H $$ $& !V v I= <( 2D G= @- !W $N Ld Bj $G $" $k !% $= $7 $F !$ $b $& 0l $D $O 4p Dl >u BV $K $D $$ $F Bg @. 8y $r G< $a $F $$ $k DFT $r Ne 5/ >u BV $N 5- =R $, =P Mh $k $h $& $K 3H D% $G $- $k $+ $I $& $+ $H $$ $& $3 $H $G $" $k !% $h $j 6q BN E* $K $$ $( $P !$ (1) H> F3 BN $d @d 1o BN $N %( %M %k %. !< %. %c %C %W $N Ld Bj $G $" $j !$ $^ $? !$ (2) 6b B0 $K $* $1 $k F0 E* 2a Dx $N 5- =R $N Ld Bj $G $" $k !% 3

?^ 2: 5- <T 2q 8+ $G Kohn @h @8 $, #3 Kg $N OHP %7 !< %H $K J, $1 $F H/ I= $5 $l $? DFT $N FC D’ $H $= $N 1~ MQ J, Ln $N MW Ls $r >/ $7 4J 7i $K $7 $F F| K\ 8l Lu $7 $? $b $N !% v I= <( 2D G= @- $K 4X $7 $F !$ Kohn @h @8 $O M. Levy ;a $J $I $N ?t 3X E* G= NO $O <+ J, $N $= $l $r 1[ $( $F $$ $k $N $G !$ $H $F $b H‘ $i $K $D $$ $F $O $$ $1 $J $$ $, !$ A4 BN $N 5D O@ $, >/ $7 IB E* $J J} $K 79 $- $9 $. $k $N $r 7| G0 $7 $F !$ 4: $( $F 0l J8 $r H/ I= $7 $? 11) $H $* $C $7 $c $i $l $? !% $J $* !$ $3 $N Ld Bj $K $D $$ $F $O !$ $= $N 8e !$ v I= <( 2D G= @- $h $j $O <e $$ @) 8B $r M? $( $k N I= <( 2D G= @- $N >r 7o $, G’ <1 $5 $l !$ :# F| $G $O 5D O@ $K $J $k $3 $H $b >/ $J $/ $J $C $? !% $3 $l $K BP $7 $F !$ Ne 5/ >u BV $X $N 3H D% $K 4X $7 $F $O Ld Bj $, ?< 9o $G !$ :# F| $G $b 4p K\ E* $J 2r 7h $O $J $5 $l $F $$ $J $$ !% $? $@ !$ %( %M %k %. !< %. %c %C %W $N Ld Bj $O !$ $" $k Dx EY !$ Bh #2 CJ 3, $K $* $1 $k ?t CM 7W ;; $N =h M} J} K! $N 2~ A1 $K $h $C $F 2r 7h $5 $l $? $H 9M $( $i $l $F $$ $k !% $9 $J $o $A !$ %7 %j %3 %s $J $I $N <e EE ;R Aj 4X 7O $H G’ <1 $5 $l $k $b $N $K BP $7 $F $O L. Hedin ;a $N GW 6a ;w $K 4p $E $/ <+ 8J %( %M %k %. !< Jd @5 $r 9T $( $P $h $$ $7 !$ $h $j 6I :_ E* $G EE ;R Aj 4X $, 6/ $$ 7O $K $O <+ 8J Aj 8_ :n MQ Jd @5 (SIC: Self-In teraction Correction) $r <B 9T $9 $k $H $$ $& =h J} d5 $G Bg $- $J 4V 0c $$ $O $J $$ !% $^ $? !$ F0 E* 2a Dx $K $D $$ $F $b !$ $? $H $( $P !$ Mp ;( 0L Aj 6a ;w (RP A: Random-Phase Approximation) $N $h $& $J \ J? 6Q >l 6a ;w " $N N) >l $K N) $F $P !$ F0 E* 30 >l $N 8z 2L $b v ( r ) $r v ( r ; t ) $N $h $& $K FI $_ D> $7 $F !$ C1 $K %Q %i %a !< %? E* $K ;~ 4V t $K 0M B8 $9 $k 7O $G $N \ 4p Dl >u BV " $N Ld Bj $H 9M $( $l $P !$ $3 $l $^ $G $N <j K! $, $= $N $^ $^ ;H $( $k $3 $H $K $J $k !% $7 $+ $7 $J $, $i !$ $3 $N \ 4p Dl >u BV " $N CG G. IT JQ @- $, Ld Bj $G $" $j !$ $7 $+ $b !$ $b $H $b $H !$ $3 $N \ J? 6Q >l 6a ;w " $N @5 Ev @- $, E~ Dl 87 L) $K $O <( $9 $3 $H $, $G $- $J $$ $N $G $" $k !% Ne 5/ >u BV $N Ld Bj $[ $I Fq $7 $/ $O $J $$ $b $N $N !$ E xc [ n ( r )] $N M? $( J} $K $D $$ $F $b Ld Bj $O ;D $C $F $$ $k !% ?t G/ A0 $K $O E xc [ n ( r )] $O 6I =j L) EY 6a ;w (LDA: Lo cal Densit y Appro ximation) !$ $" $k $$ $O !$ $; $$ $< $$ !$ 6I =j %9 %T %s L) EY (LSD: Lo cal Spin Densit y) 6a ;w $G 07 $o $l $k $N $, I8 =‘ $G $" $C $? $, !$ :# F| $G $O L) EY 8{ G[ E8 3+ 6a ;w (GGA: Generalized Gradien t Approximation) $, I8 =‘ $K $J $C $F $- $F $$ $k !% $7 $+ $7 !$ $? $H $( GGA $G $b D9 5w N% J, 6K 8z 2L $, @5 $7 $/ F~ $i $J $$ !% $3 $N 7g 4Y $O 8E E5 E* $K $$ $( $P EE 5$ 6@ A| NO $, Ld Bj $K $J $k I= LL $K $* $1 $k J* M} $d 2= 3X $N 5- =R $K $O CW L? E* $K $J $k !% A0 $K ?( $l $? V R $r 7W ;; $9 $k :] $N Ld Bj E@ $O <B $K $3 $l $K 5/ 0x $7 $F $$ $? $N $G $" $k !% $H $3 $m $G !$ :G 6a !$ $3 $N Ld Bj $K $D $$ $F $b >/ $7 ?J E8 $7 $? $H $$ $& $* CN $i $; $r Kohn @h @8 $+ $i D: $$ $? 12) !% $= $N O@ J8 $G $O !$ ;d <+ ?H KX $I K: $l $+ $1 $F $$ $? 10 G/ 0J >e A0 $K @h @8 $K Ds =P $7 $F $$ $? L$ H/ I= $N %G !< %? $, 0z MQ $5 $l $F $$ $? !% 5 $h $$ M} O@ $H $O ;d $, %] %9 %I %/ $N :" !$ Kohn @h @8 $O M} O@ J* M} 3X 8& 5f =j (ITP: Institute for Theoretical Ph ysics) $N =i Be =j D9 $H $7 $F =5 F| $O 4I M} !& 1? 1D $N ;E ;v $K DI $o $l $F $$ $? !% $= $3 $G !$ J* M} $N 5D O@ $O EZ MK $+ F| MK $N D+ $+ $i M< J} $^ $G @h @8 $N $* Bp $K $* <Y Kb $7 $F 9T $& $3 $H $, $h $/ $" $C $? !% $= $7 $F !$ $* Ck $O Mara IW ?M $+ @h @8 <+ $i $* :n $j $K $J $C $? %5 %s %I %& %# %C %A $r %5 %s %? %P !< %P %i $N H~ $7 $$ 3$ 4_ @~ $r 0l K> $G $- $k %F %i %9 $G D: $- $J $, $i !$ J* M} $K $O 8B $i $: !$ $$ $m $$ $m $J 2q OC $r 8r $o $7 $? !% $= $s $J $" $k @^ $j $K !$ @h @8 $4 <+ ?H $O DFT $r $I $N $h $& $K I> 2A $5 $l $F $* $i $l $k $N $+ $r ;W $$ @Z $C $F $* ;G $$ $7 $F $_ $? !% 4

$$ $o $P $4 <+ J, $N \ $* ;R $5 $s " $N @. @S $r ?R $M $k $h $& $J $b $N $G !$ $H $b $9 $l $P <g 4Q $, F~ $j $9 $. $k $b $N $G $" $k $, !$ $* Ez $( $O $+ $J $j 5R 4Q E* $J $b $N $G $" $C $? !% $$ $m $$ $m $H Cm <a $r 2C $( $i $l $? $, !$ $* Ez $( $r C< E* $K MW Ls $9 $l $P !$ 10% Dx EY $N 8m :9 $G EE ;R 9= B$ $r CN $j $? $$ $N $J $i !$ DFT $K 4p $E $/ LD A $O 0l HV <j 7Z $J $h $$ J} K! $G $" $k $, !$ $= $l 0J >e $N @: EY $r 5a $a $k $N $O 8= <B >e Fq $7 $$ $H $$ $& $3 $H $G $" $C $? !% <B :] !$ 8m :9 $N @: EY $r 0l 7e >e $2 $h $& $H $9 $l $P !$ H] 1~ $J $7 $K E xc [ n ( r )] $N Cf ?H $K N) $A F~ $k $3 $H $K $J $j !$ M} O@ $N 9= @. $r #2 CJ 3, $K J, $1 $? 0U L# $, Gv $l $k !% $H $3 $m $G !$ F| K\ $G $O EE ;R 9= B$ $K >\ $7 $$ @h @8 $H $$ $( $P !$ %P %s %I 7W ;; $r <+ J, $G 9T $C $? 7P 83 $, $" $j !$ $= $N 5; K! $K $b @: DL $7 $F $$ $k $H 9M $( $i $l $F $$ $k !% $= $3 $G !$ ;d $O Kohn @h @8 $b $= $& $G $" $k $H ;W $$ 9~ $s $G $$ $? $, !$ $= $l $O A4 $/ $N 8m 2r $G $" $C $? !% $" $k $$ $O !$ :Y $+ $$ 5; K! $J $I $r $J $^ $8 CN $i $J $$ $+ $i $3 $= !$ Bg $- $J 9= A[ $N M} O@ 9= @. $, =P Mh $k $N $G $" $m $& $H A[ A| $7 $F $$ $k !% $$ $: $l $K $7 $F $b !$ 2$ JF $G $O DFT $r 8& 5f $9 $k M} O@ J* M} 3X <T $N B? $/ $O :Y $+ $$ %P %s %I 7W ;; $J $I $r <+ $i $O $7 $J $$ !% $= $l $r 9T $& $N $O M} O@ J* M} 3X <T $H $$ $& $h $j $b NL ;R 2= 3X <T $r 4^ $a $? J* <A 8& 5f <T $G $" $k !% $^ $? $" $k $H $- !$ 7W ;; 7k 2L $, M> $j <B 83 $K 9g $o $J $$ $N $G 6l N8 $7 $F $$ $k $3 $H $r Kohn @h @8 $K $* EA $( $7 $? $H $3 $m !$ $h $$ M} O@ $H $O 2? $+ $H $$ $& $3 $H $, 5D O@ $K $J $C $? !% @h @8 $K $h $l $P !$ M> $j :, 5r $N $J $$ 2> Dj $d 6a ;w $K $h $k \ 7W ;; " !J M} O@ $G $O $J $$ !K $G <B 83 $K 9g $& $H $$ $C $F $b KX $I 2A CM $O $J $/ !$ $‘ $7 $m !$ \ $- $A $s $H $7 $? M} O@ " $K $h $k 7W ;; $, <B 83 $H 9g $o $J $$ J} $, 2J 3X $N ?J Jb $K BP $9 $k 9W 8% $, Bg $- $$ $N $G !$ <B 83 $K 9g $o $J $$ $N $O $h $$ 79 8~ $G $" $k $H Ne $^ $7 $F D: $$ $? !% $= $l $G $O !$ $= $N \ $- $A $s $H $7 $? M} O@ " $r :n $k ?4 9= $( $O 2? $+ $H Ld $& $? $H $3 $m !$ $^ $: !$ Dj <0 2= $N CJ 3, $G $O 86 M} E* $K 87 L) 2r $r M? $( $k $b $N $G $J $1 $l $P $J $i $J $$ $H $$ $& $3 $H $G $" $k !% !J $b $A $m $s !$ $3 $N Ez $( $O K\ 9F $r $3 $l $^ $G FI $s $G $3 $i $l $F !$ Kohn @h @8 $N 8& 5f ;Q @* $, $" $k Dx EY J, $+ $C $F $- $? FI <T $K $O ;j 6K Ev A3 $N $3 $H $K ;W $( $k $G $" $m $& !% !K $= $3 $G !$ $b $7 $= $l $, $J $1 $l $P 2? $, IT ET 9g $+ $H J9 $$ $? $H $3 $m !$ <B 83 $H Hf 3S $9 $k $H $- $K $O !$ B? $+ $l >/ $J $+ $l !$ 2? $i $+ $N 6a ;w $r F3 F~ $9 $k I, MW $, $" $k $, !$ Bh #1 6a ;w $r 2~ NI $9 $k >l 9g !$ =i $a $+ $i 6a ;w $K 2a $. $J $$ Dj <0 2= $+ $i =P H/ $9 $l $P 2~ NI $N J} 8~ @- $r 8+ <: $$ !$ E% >B $K 4Y $k $H $$ $& $3 $H $G $" $C $? !% ;d $b $3 $l $^ $G !V M- 8z %] %F %s %7 %c %k E8 3+ K! !W $d !V %2 !< %8 IT JQ <+ 8J L5 F5 Ce K! !W $H $$ $& B? EE ;R Ld Bj 0l HL !$ FC $K !$ E xc [ n ( r )] $N Cf ?H $K N) $A F~ $k M} O@ 9= @. $r H/ I= $7 $F $- $? $, !$ $3 $l $i $N Dj <0 2= $K :] $7 $F $O !$ $3 $N Kohn @h @8 $N $* 8@ MU $r 4N $K LC $8 $F $$ $? $N $G !$ >/ $J $/ $H $b M} O@ 9= B$ $H $7 $F $N :G Dc 8B $N >r 7o $O K~ $? $7 $F $$ $k $H L) $+ $K <+ Ii $7 $F $$ $k !% 6 #7 #5 :P =K 2l 2q 1998 G/ $N %" %a %j %+ J* M} 3X 2q #3 7n Am 2q $O %m %9 %" %s %8 %’ %k %9 $G 9T $o $l $? $, !$ $= $l $K @h N) $D =5 $K Kohn @h @8 $N #7 #5 :P =K 2l %7 %s %] %8 %e %& %‘ $, 3+ $+ $l !$ $= $l $K >7 BT $5 $l $? $N $G Ls 10 G/ $V $j $K %5 %s %? %P !< %P %i $r K, $l $? !% ITP $O Ellison Hall $+ $i %4 %l %? 3$ 4_ $9 $0 2# $N Kohn Hall $H L> IU $1 $i $l $? _O ^/ $J #2 3, 7z $F $N ?7 $7 $$ 7z J* $K 0\ $C $F $$ $? !% %7 %s %] %8 %e %& %‘ $G $O !$ P . W. Anderson ;a !$ N. W. Ashcroft ;a !$ R. W. Landauer ;a !$ M. P arrinello ;a $J $I $N o# !9 $? $k %9 %T !< %+ !< $, <! !9 $K EP >l $7 !$ 0l HV :G 8e $K 9b Do $N L. J. Sham ;a $N 9V 1i $G Dy $a $/ $/ $i $l $? !% ;D G0 $J $3 $H $K Kohn @h @8 $4 <+ ?H $N $* OC $, J9 $+ $l $J $+ $C $? $, !$ $= $l $> $l $N 9V 1i <T $K BP $7 $F !$ I, $: 1T $$ <A Ld $r Ma $S $; $F $$ $? $N $G !$ $$ $o $P %7 %s %] %8 %e %& %‘ A4 BN $r DL $7 $F @h @8 $O %9 %T !< %+ !< $G $" $C $? $H $$ $( $h $& !% 0x $_ $K !$ HU ;A 2q $G $b 3F Mh IP $N %9 %T !< %A $K ?T $/ Ev 0U B( L/ $N %& %# %C %H $G 1~ Ez $K N) $? $l $? !% ;W $$ 5/ $3 $; $P !$ #2 G/ $N %] %9 %I %/ $N 4V $K $b Kohn @h @8 $N 9V 1i $O 0l EY $b J9 $$ $? $3 $H $, $J $+ $C $? !% $7 $+ $7 !$ J* @- J* M} 3X $d 2= 3X $K $D $$ $F $O $b $A $m $s $N $3 $H !$ AG N3 ;R J* M} 3X $N OC Bj $G $" $m $& $H !$ $^ $? !$ 1’ Ch J* M} 3X $d @8 J* J* M} 3X !$ J# ;( 7O $N $= $l $G $" $m $& $H $b !$ %; %_ %J !< $K Kohn @h @8 $, 8= $l $F !$ !V Ah...Excuse me !J %" !< $A $g $C $H <: Ni !K !W $H @Z $j =P $7 $F <A Ld $r ;O $a $k $H !$ <~ $j $N 6u 5$ $, %T !< %s $H D% $j $D $a $? $3 $H $, $D $$ :r F| $N $3 $H $N $h $& $K ;W $$ =P $5 $l $? !% @h @8 $N <A Ld $O L5 BL $, $J $/ Ld Bj $N K\ <A $K Gw $j !$ $7 $+ $b !$ 2? $N 6n $1 0z $- $b $J $$ @6 !9 $7 $$ $b $N $G $" $k !% ITP $, $= $N L> @< $r >! $A F@ $? $N $O $d $O $j @h @8 $N ?M 3J $H 3X Ld E* G= NO $N 9b $5 $K $h $k $b $N $G $" $k $H 2~ $a $F 46 $8 $? %7 %s %] %8 %e %& %‘ $G $" $C $? !% $= $7 $F !$ @h @8 $O J* M} 3X $H $+ 2= 3X $H $+ $N 7A MF ;l $G J, Ln $, 8B Dj $5 $l $k $h $& $J %9 %1 !< %k $N ?M J* $G $O $J $/ !$ C1 $K <+ A3 2J 3X $r 8& 5f $9 $k !V M} O@ 2H !W $G $" $k $H >R 2p $9 $k $N $, 0l HV @5 3N $G $" $m $& !% ;2 9M J8 8% [1] 9b ED 9/ L1 !’ 3X 3& %K %e !< %9 !J F| K\ J* M} 3X 2q ;o !$ 1998 G/ 12 7n 9f !K !% 5

[2] W. Kohn: \On the con v ergence of Born expansions", Rev. Mo d. Ph ys. 26 (1954) 292 ; $= $N :" $N ;E ;v $r E; $a $? $b $N $G $" $k !% [3] W. Kohn and N. Rostok er: \Solution of the Schr� odinger equation in p erio dic lattices with an application to metallic lithium", Phys. Rev. 94 (1954) 1111. [4] E. Zarem ba and W. Kohn: \Theory of helium adsorption on simple and noble-metal surfaces", Ph ys. Rev. B 15 (1977) 1769. [5] Y. T ak ada and W. Kohn: \Scattering of ev anescen t w a v es with application to atom-surface interac- tions", Ph ys. Rev. B 37 (1988) 826. [6] W. Kohn: \V ariational metho ds in nuclear collision problems", Ph ys. Rev. 74 (1948) 1763. [7] L-D. Chang and W. Kohn: \Theory of inelastic scattering of a particle in the near-adiabatic limit", Ph ys. Rev. A 36 (1987) 1618; Y. T ak ada: \Time-indep endent v ariational approach to inelastic collisions of a particle with a harmonic oscillator", Phys. Rev. A 38 (1988) 98. [8] D. W. Hone, R. Ketzmeric k, and W. Kohn: \Time-dep enden t Flo quet theory and absence of an adia- batic limit", Phys. Rev. A 56 (1997) 4045. [9] P . Hohen b erg and W. Kohn: \Inhomogeneous Electron gas", Ph ys. Rev. 136 (1964) B864. [10] W. Kohn and L. J. Sham: \Self-Consistent Equations including Exc hange and Correlation E�ects", Ph ys. Rev. 140 (1965) A1133. [11] W. Kohn: \ v -represen tabilit y and densit y functional theory", Ph ys. Rev. Lett. 51 (1983) 1596. [12] W. Kohn, Y. Meir, and D. E. Mak aro v: \V an der W aals energies in densit y functional theory", Ph ys. Rev. Lett. 80 (1998) 4153. 6