
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

【緒言】 物質・材料の設計や探索を行う際、多くの機能が点

欠陥、転位、表面、界面といった格子欠陥に由来することを

踏まえ、基礎物性のみならず、格子欠陥の特性を考慮する

ことが重要となる。理論計算により高精度かつ系統的な物

性・欠陥特性の予測ができれば、材料設計に関する有益な

知見が得られるだけでなく、新物質・新材料探索の加速につ

ながると考えられる。我々は東工大電子材料研究拠点にお

いて、第一原理計算による半導体の物性・欠陥特性の高精

度・高速予測のための手法開発を進め、新物質・新材料の

開拓に向けた系統的な計算データの生成並びに in silico（計

算機中）スクリーニングへと展開している[1-3]。本発表では、

その計算手法を概説するとともに、窒化物半導体のドーピン

グ設計や新物質探索への応用例を実験グループによる実

証と併せて紹介する。 

【半導体のドーピング設計の例】 Cu3N の固有点欠陥及びド

ーパントの系統的な第一原理計算の結果に基づいて、図 1

（上）に模式的に示すように、フッ素の格子間サイト挿入によ

る化学ドーピングがその p 型化に有効であることを提案した。

この理論予測は、走査型透過電子顕微鏡観察及び電子エ

ネルギー損失分光マッピングによるフッ素の格子間サイト挿

入の実証、さらには高移動度 p 型 Cu3N 薄膜の実現につな

がっている[1]。 

【新物質探索の例】 基礎物性及び安定性の観点からの多

様な候補物質の in silico スクリーニングにより、11 種類の新

しい窒化物半導体を提案した[2]。そのうち、図 1（下）に示す

CaZn2N2 は、豊富な元素のみで構成され、赤色発光が期待

できる直接遷移型のバンド構造や小さな有効質量を持つこ

とから、有望な新物質と考えられる。この理論予測を受けて、

実験グループが高圧合成を行った結果、予測通りの結晶構

造を有する CaZn2N2 が得られ、さらにはバンド端からの赤色

発光が実証された[2]。 

【結言】 以上の事例が示すように、本計算科学的アプロー

チは、半導体の設計や探索において有効な手法と考えられ

る。現在、系統的な計算結果の機械学習により物性・欠陥

特性の予測モデルを構築することで、予測の飛躍的な効率

化を進めるとともに、半導体の物性・欠陥特性の俯瞰的な理

解を目指した研究を推進している。 

 

図 1 東工大電子材料研究拠点における理論計算と実験の連携に

よる成果の例。（上）フッ素化学ドーピングによる Cu3N の p 型半導

体化の予測と実験による実証[1]。（下）希少元素を含まず赤色発

光を示す新規窒化物半導体 CaZn2N2 の予測と実験による実証[2]。 
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