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第1章 緒言 

 今日の情報化社会は，半導体を核とするコンピュータや通信ネットワークの進展によっ

てもたらされた．その一方で電力需要が高まっており，持続ある発展を期待するためにはエ

ネルギーの高効率利用が不可欠である．現在では交流・直流変換や電圧・周波数の制御用に

多数のパワーデバイスが携帯端末をはじめとする情報通信機器や省エネルギー家電製品，

自動車，電気鉄道などに用いられている．しかし，現在最も普及しているシリコン（Si）パ

ワーデバイスは物性面での限界が見えており，今後の大幅な性能向上は困難である．そのた

め，Siの物性限界を打破する半導体材料として，シリコンカーバイド（SiC），窒化ガリウム

（GaN）などのワイドバンドギャップ半導体が注目され，世界中で研究がなされている． 

 Siや砒化ガリウム（GaAs）などの従来の半導体材料と比較して，GaN，SiC は構成原子の

結合長が小さく，バンドギャップが大きいという特徴を持つ半導体である．さらに，その結

合長の短さゆえに，原子間の結合が強く化学的安定性が高い．また，結合の強さにより格子

散乱が起こりにくくなり，高い熱伝導度・飽和ドリフト速度をもたらす．加えて，大きなバ

ンドギャップはアバランシェ効果を起こしにくくし，絶縁破壊電界が高くなる．これらの物

性的特徴は半導体材料として，高周波デバイスや高出力デバイスへの応用にとって魅力的

である．比較のために，Table 1.1 に各種半導体材料のもつ様々な物性値と性能指数を示す． 

 

Table 1.1 各種半導体材料の物性値 [1] 

材料 Eg 

[eV] 

ε μ 

[cm2/Vs] 

Ec 

[106V/cm] 

Vs 

[107cm/s] 

κ 

[W/cmK] 

JFM 

(Ecvs/π)2 

BFM 

εμEc
3 

BHFM 

μEc
2 

Si 1.1 11.8 1350 0.3 1.0 1.5 1 1 1 

GaAs 1.4 12.8 8500 0.4 2.0 0.5 7.1 15.6 10.8 

GaN 3.39 9.0 900 3.3 2.5 1.3 760 650 77.8 

6H-SiC 3.0 9.7 
370a 

50c 
2.4 2.0 4.5 260 110 16.9 

4H-SiC 3.26 10 
720a 

650c 
2.0 2.0 4.5 180 130 22.9 

ダイヤ

モンド 
5.45 5.5 1900 5.6 2.7 20 2540 4110 470 

 

III-V 族半導体は，III族（13族）元素と V（15族）元素から構成される化合物半導体であ

り，特に，V族に窒素を用いた窒化物半導体は GaN の他に窒化アルミニウム（AlN），窒化

インジウム（InN）が挙げられる．AlN，GaN，および InN のバンドギャップはそれぞれ 6.2 

eV，3.5 eV，および 0.7 eV であり [2] [3]，AlNと GaN は従来の半導体に比べてバンドギャ

ップが大きくワイドギャップ半導体とも呼ばれている．AlN は高い熱伝導性・熱衝撃性・電

気絶縁性を持ち，主に電気電子部品などに使用されている．また，シリコンと同程度の低い
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熱膨張率のため，熱変形しにくいという特徴を持つ．GaNは 2014年のノーベル物理学賞で

も有名な青色 LED の主役ともいえる材料であり，その可能性の大きさから次世代半導体と

も呼ばれている．InN はⅢ族窒化物半導体の中ではバンドギャップが小さく，太陽電池や高

速エレクトロニクスに使用されている． 

さらに窒化物半導体のもつ優れた特徴は大きなバンド不連続を有するヘテロ構造が形成

可能であることである．これに起因する大きな絶縁破壊電界は，窒化物半導体のもつ高い飽

和速度と相まって超高周波で動作するデバイスとしての優れた特徴をもたらす． 

Fig. 1.1 に各種窒化物半導体のバンドギャップと格子定数の関係を示す．これらの材料に

よって構成される混晶や超格子による半導体デバイスは，その組成比を変化させることで，

バンド構造およびバンドギャップを大きく変化させることができるという特徴を持つ [4] 

[5]．そのため，理論的には III族窒化物半導体のみで赤外から深紫外までの幅広い波長領域

に対応した光学デバイスの実現が可能であり，一方で大きなバンドギャップや周波数応答

性のよさから次世代のパワーデバイスに用いるなど，様々なデバイスへの応用が期待され

ている．  

 

 

 

Fig. 1.1 III族窒化物半導体のバンドギャップと格子定数の関係 
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中でも AlN と InN の混晶である AlInN は，成長温度の違いや格子不整合などの理由から

高品質結晶の育成が困難でありデバイスへの応用が難航する一方，極めて広い範囲のバン

ドギャップをカバー出来ることから，実用化に向けて様々な研究が行われている．  

 このように，現時点でも様々な場面に用いられている III族窒化物半導体であるが，所望

するバンドギャップを有する混晶および超格子構造を作製するためには，組成依存性，層厚

依存性，格子歪みの影響などのバンド構造およびバンドギャップを変化させる要因を理解

する必要がある．Fig. 1.2 に GaN を成長させるときに使用する各種基板のサイズ，コスト，

熱伝導率，格子定数差と熱膨張係数差を示す．実際にデバイスを作製する際には，それぞれ

異なる特性を持つ基板（Si，サファイア，SiC，GaN，AlN など）について，基板のサイズ，

コストや基板とデバイス間の格子定数差，熱膨張係数差などの要素を考慮する必要がある．

また，デバイス自体も Fig. 1.3に示すような各種材料の積層構造により作製されるため，先

に述べた基板と成長層間の格子歪みだけでなく，デバイス内部の異種材料の界面でも格子

歪みが生じるため，自立状態における物性が発揮されるとは限らない．それゆえ，格子歪み

が半導体材料の物性に与える影響を調べることは重要である．  

本研究では，様々な組成比を持つ InGaN および AlInN 混晶モデルと InN/GaN および

InN/AlN超格子構造について，第一原理計算を用いて組成比や超格子構造の層厚を変化させ

てバンド構造の解析を行うことで，バンドギャップの組成依存性，層厚依存性および格子歪

みの影響について調査した． 
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Fig. 1.2 GaNの成長の際の各種基板に対するパラメータの比較 [1] 

 

 

 

 

 

  

Fig. 1.3 窒化物半導体デバイスの構造の例 
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第2章 理論 

 ここでは，固体内部の電子がつくるエネルギーバンドに関する理論と，本研究に用いたバ

ンド構造解析手法である第一原理計算について説明する． 

 

 2.1 ブロッホの定理 

電子が金属結晶内をほとんど自由に動き回る自由電子モデルに対して，固体結晶内では

原子が周期的に規則正しく配列している（並進対称性をもつ）ことを考慮することが不可欠

である． 

 簡単のために 1次元結晶の原子の周期性について考える．まず，1次元結晶内のポテンシ

ャル𝑉(𝑥)が原子と同じ周期性を持つと考えて，これをシュレディンガー方程式に代入し，こ

の場合の波動関数𝜑と固有エネルギー𝐸を明らかにする．1 次元のシュレディンガー方程式

を（2. 1）式に示す．ただし，𝑚0は自由電子の質量，kは波数である． 

 

 −
ℏ2

2𝑚0
  

𝑑2𝜑𝑘

𝑑𝑥2
+ 𝑉(𝑥)𝜑𝑘 = 𝐸𝑘𝜑𝑘 （2. 1）  

 

いま，1 次元結晶の格子定数を a とするとポテンシャル𝑉(𝑥)の周期もまた aとなり，（2. 2）

式の関係が成立する． 

 

 𝑉(𝑥) = 𝑉(𝑥 + 𝑎) （2. 2）  

 

ポテンシャル𝑉(𝑥) = 0とすれば，指数関数を基底とした解である（2. 3）（2. 4）式が得られ

る． 

 

 𝜑𝑘(𝑥) = 𝑒𝑖𝑘𝑥𝑢𝑘(𝑥) （2. 3）  

 𝑢𝑘(𝑥) = 𝑢𝑘(𝑥 + 𝑎) （2. 4）  

 

従って，0 ≤ 𝑥 ≤ 𝑎の範囲での関数𝑢𝑘(𝑥)を求めることができれば（2. 3）（2. 4）式によって

すべての x に対して波動関数𝜑が求められる．これをブロッホの定理[6] [7]という．ブロッ

ホの定理は波動関数に対して周期的な境界条件を与えている． 

 

 2.2 波数ベクトルの連続性 

 結晶 1 辺の長さが格子定数 a に対して十分長い𝐿 = (M𝑎)（M は十分大きな整数）とする

と 

 

 𝜑𝑘(𝑟) = 𝜑𝑘(𝑟 + 𝐿) （2. 5）  
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を満足すべき kが存在することは明らかである．一方，ブロッホの定理によって， 

 

 𝜑𝑘(𝑟 + 𝐿) = 𝑒𝑖𝑘(𝑟+𝐿)𝑢𝑘(𝑟 + 𝐿) （2. 6）  

 𝜑𝑘(𝑟) = 𝑒𝑖𝑘𝑟𝑢𝑘(𝑟) （2. 7）  

 

であり，また𝐿 = M𝑎であるから（2. 8）式のようになる 

 

 𝑢𝑘(𝑟) = 𝑢𝑘(𝑟 + 𝑎) = 𝑢𝑘(𝑟 + 2𝑎) = ⋯ = 𝑢𝑘(𝑟 + 𝐿) （2. 8）  

 

（2. 5）～（2. 8）式から 

 

 𝑒𝑖𝑘(𝑟+𝐿) = 𝑒𝑖𝑘(𝑟+M𝑎) = 𝑒𝑖𝑘𝑟  

 

すなわち 

 

 𝑒𝑖𝑘M𝑎 = 1 (= 𝑒2𝑛𝜋𝑖)    (𝑛 = 0, ±1, ±2, ⋯ )  

 

これから 

 

 𝑘 =
2𝜋

M𝑎
𝑛    (𝑛 = 0, ±1, ±2, ⋯ ) （2. 9）  

 

Mは十分大きな整数であるので，kは実質的に連続とみなしてよい．さらにℏkは運動量であ

るから，固体結晶内においては伝導電子の運動量は連続とみなすことができる [7]． 

 

 2.3 エネルギーの不連続性とブリルアンゾーン 

 前節までは，ブロッホの定理により波動関数𝜑𝑘と波数ベクトル𝒌の関係を述べたが，次に

エネルギー𝐸𝑘について考える．次のシュレディンガー方程式 

 

 −
ℏ2

2𝑚0
  

𝑑2𝜑

𝑑𝑥2
+ 𝑉(𝑥)𝜑 = 𝐸𝑘𝜑 （2. 10）  

 

において，ポテンシャル𝑉(𝑥)が存在するために厳密な解は求めることができず，何らかの近

似が必要となる．ポテンシャル𝑉(𝑥)は周期 a を持つ関数であるから，フーリエ級数展開を

行うと， 
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 𝑉(𝑥) = ∑ 𝑉𝑛

∞

𝑛=−∞

𝑒𝑖2𝜋𝑛𝑥/𝑎 （2. 11）  

 

となる．もし𝑉(𝑥)が無視できるほど小さければ，波動関数は近似的に自由電子の波動関数 

 

 𝜑𝑞(𝑟) =
1

√𝐿
𝑒𝑖𝑞𝑥 （2. 12）  

 

となる．ここで添え字 kの代わりに qを用いたのは，kは後に使用した方が便利だからであ

る．この波動関数𝜑𝑞を（2. 10）式に代入すると，エネルギーは近似的に， 

 

 𝐸 =
ℏ2𝑞2

2𝑚0
+ 𝑉 （2. 13）  

 

となる．しかし，結晶内ではポテンシャルが存在するので，正しい波動関数𝜑は自由電子の

場合とは異なる．そこで𝜑をフーリエ級数展開すると， 

 

 

√𝐿𝜑 = 𝑎0 + 𝑎1
𝑖𝑘𝑥 + 𝑎−1

−𝑖𝑘𝑥 + 𝑎2
𝑖2𝑘𝑥 + 𝑎−2

−𝑖2𝑘𝑥 + ⋯ 

= ∑ 𝑎𝑞′𝑒
𝑖𝑞′𝑘𝑥

∞

𝑞′=−∞

   (𝑘 = 2𝜋 𝐿⁄ ) 
（2. 14）  

 

となる．この波動関数（2. 14）式は，以下に述べる理由のためこのままでは使えない．（2. 

14）式とポテンシャル（2. 11）式をシュレディンガー方程式（2. 10）式に代入して 

 

 

ℏ2

2𝑚
∑ (

2𝜋

𝐿
)

2

𝑎𝑞′𝑒
𝑖𝑞′2𝜋𝑥/𝐿

∞

𝑞′=−∞

+ ∑ 𝑉𝑛𝑒𝑖2𝜋𝑛𝑥/𝑎

∞

𝑛=−∞

∑ 𝑎𝑞′𝑒
𝑖𝑞′2𝜋𝑥/𝐿

∞

𝑞′=−∞

= 𝐸 ∑ 𝑎𝑞′𝑒
𝑖𝑞′2𝜋𝑥/𝐿

∞

𝑞′=−∞

 

（2. 15）  

 

となる．両辺に𝑒−𝑖𝑞2𝜋𝑥/𝐿を掛けて，xについて 0から L まで積分し,  Lで割ると， 

 

 
ℏ2

2𝑚
(

2𝜋𝑞

𝐿
)

2

𝑎𝑞 + ∑ ∑ 𝑉𝑛𝑎𝑞

∞

𝑞′=−∞

∞

𝑛=−∞

1

𝐿
∫ 𝑒𝑖2𝜋(Mn−𝑞−𝑞′)𝑥/𝐿𝑑𝑥

𝐿

0

= 𝐸𝑎𝑞 （2. 16）  

 

が得られる．左辺第 2項の積分は，𝑞′ = n − 𝑞のときだけ値を持ち，それ以外では 0となる
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から，（2. 16）式は 

 

 𝐸𝑞𝑎𝑞 + ∑ 𝑉𝑛𝑎𝑞−Mn

∞

𝑛=−∞

= 𝐸𝑎𝑞 （2. 17）  

 

となる．ただし， 

 

 𝐸𝑎𝑞 =
ℏ2

2𝑚0
(

2𝜋𝑞

𝐿
)

2

 （2. 18）  

 

は自由電子のエネルギーである． 

 （2. 14）式の波動関数は，𝑎𝑞 = 0 (𝑞 ≠ 𝑠)，𝑎𝑠 = 1であれば，エネルギーがℏ2(2𝜋𝑠)2 2𝑚0𝐿2⁄

の自由電子の平面波を表す．この波動関数は，シュレディンガー方程式（2. 10）式は満足し

ないが，（2. 10）式の解が，第 1近似として，まず自由電子に極めて近いとして出発する場

合には，（2. 14）式において𝑎𝑠 = 1，ほかの𝑎𝑞 ≈ 0とすればよい．この場合（2. 17）式で重要

なのは 

 

 𝐸𝑠 + ∑ 𝑉𝑛𝑎𝑠−Mn

∞

𝑛=−∞

= 𝐸 （2. 19）  

 

だけである．左辺第 2 項の n に対する和を，場所によって変動しない成分（𝑛 = 0）と場所

によって変動する成分（𝑛 ≠ 0）の二つの部分に分けて表すと，結晶中では，普通は𝑉0 = 0と

考えてよいので， 

 

 𝐸 = 𝐸𝑠 + ∑ 𝑉𝑛𝑎𝑠−Mn

𝑛≠0

 （2. 20）  

 

となる．この式で，伝導電子のエネルギーが求まる．ここで，𝐸𝑠は自由電子のエネルギーで

ある．𝑎𝑠−Mnは 

 

 𝑎𝑠−Mn =
𝑉𝑠

𝐸𝑠 − 𝐸𝑠−Mn
 （2. 21）  

 

で表わされる．これを（2. 20）式に代入して 
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 𝐸 = 𝐸𝑠 + ∑ 𝑉𝑛

𝑉𝑠

𝐸𝑠 − 𝐸𝑠−Mn
𝑛≠0

 （2. 22）  

 

となる．もし𝐸𝑠 = 𝐸𝑠−Mnの場合には，（2. 22）式の分母が 0 になるから，エネルギーE は無

限大になってしまう．したがって，この場合には周期ポテンシャルがどんなに小さくても，

それが 0でない限り摂動計算は無意味になる．ここで，上の条件がどんな時に満足されるか

を考える． 

 改めて， 

𝑘 = 2𝜋𝑠 𝐿⁄ ，𝑁 = 2𝜋𝑛 𝑎⁄    (2𝜋𝑀𝑛 𝐿⁄ ) 

とおくと， 

𝐸𝑠 = 𝐸𝑘 = ℏ2𝑘2 2𝑚0⁄  

𝐸𝑠−𝑀n = 𝐸𝑘−𝑁 = ℏ2(𝑘 − 𝑁)2 2𝑚0⁄  

だから， 

𝐸𝑠 = 𝐸𝑠−𝑀𝑛は𝑘2 = (𝑘 − 𝑁)2と同等である．

ゆえに， 

𝑘 = 𝑁 2⁄ なら，𝐸𝑠 = 𝐸𝑠−𝑀𝑛   (𝐸𝑘 = 𝐸𝑘−𝑁)

である．この関係を Fig. 2.1に示した．2つ

の放物線の交点の k の座標が𝑁 2⁄ であるか

ら， 

 

 𝑘 = 𝜋𝑛 𝑎⁄    (𝑛 = ±1, ±2, ⋯ ) （2. 23）  

 

のとき𝐸𝑘 = 𝐸𝑘−𝑁となり，（2. 7）式以下の計算は適用できない．このとき，エネルギーは縮

退しており，エネルギーを正確に求めるには縮退した場合の摂動計算を行わなければなら

ない．そこで，波動関数として， 

 

 √𝐿𝜑(𝑥) = 𝑎𝑘𝑒𝑖𝑘𝑥 + 𝑎𝑘−𝑁𝑒𝑖(𝑘−𝑁)𝑥 （2. 24）  

 

を基底として考える．（2 .24）式は（2. 14）式において𝑎𝑘と𝑎𝑘−𝑁だけが他の𝑎𝑞′に比べて大き

いと仮定したことになる．（2. 24）式の波動関数を（2. 10）式のシュレディンガー方程式に

代入して，縮退のない場合と同様に計算すると， 

 

𝐸𝑘𝑎𝑘 + 𝑉−𝑁𝑎𝑘−𝑁 = 𝐸𝑎𝑘 

𝐸𝑘−𝑁𝑎𝑘−𝑁 + 𝑉𝑁𝑎𝑘 = 𝐸𝑎𝑘−𝑁 

 

が得られる．この式を整理すると 

Fig. 2.1 結晶内の電子波の波数とエネルギーの関係 

E
 

Ek E k-N 

k
 

。
N/2 N 
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(𝐸𝑘 − 𝐸)𝑎𝑘 + 𝑉−𝑁𝑎𝑘−𝑁 = 0 

𝑉𝑁𝑎𝑘 − (𝐸𝑘−𝑁 − 𝐸)𝑎𝑘−𝑁 = 0 

 

となる．このとき𝑎𝑘と𝑎𝑘−𝑁が同時に 0 の場合の解は物理的に無意味であるため，有意義な

解を持つためには係数行列の行列式が 0となる必要がある．それを解いて計算すると 

 

 𝐸 =
𝐸𝑘 + 𝐸𝑘−𝑁 ± √(𝐸𝑘 − 𝐸𝑘−𝑁)2 + 4|𝑉𝑁|2

2
 （2. 25）  

 

となる．𝑘 = 𝜋 𝑎⁄ においては，𝐸𝑘 = 𝐸𝑘−𝑁であるから 

 

𝐸 = 𝐸𝑘 ± |𝑉𝑁| 

 

である．kの値が𝜋 𝑎⁄ から離れた場合には，逆に(𝐸𝑘 − 𝐸𝑘−𝑁)2 ≫ 4|𝑉𝑁|2として展開すると， 

 

 𝐸 ≈
1

2
[𝐸𝑘 + 𝐸𝑘−𝑁 ± {|𝐸𝑘 − 𝐸𝑘−𝑁| +

2|𝑉𝑁|2

|𝐸𝑘 − 𝐸𝑘−𝑁|2
}] （2. 26）  

 

と近似できる．ポテンシャル𝑉𝑁が 0 であれば，E は自由電子のエネルギー𝐸𝑘であり，𝑘 = 0

の近傍(−N 2⁄ ≤ 𝑘 ≤ N 2⁄ )では𝐸𝑘−𝑁 > 𝐸𝑘であるから，𝑘 = 0で（2. 26）式が𝐸𝑘に等しいため

には，±の符号のうち−の符号を選択する必要がある．同様に，𝑘 > N 2⁄ では+の符号を選択

すればよい．このように考えると，（2. 25）から 

 

 𝑘 →
𝑁

2
− 𝛿のとき𝐸 → 𝐸𝑁 2⁄ − |𝑉𝑁| （2. 27）  

 𝑘 →
𝑁

2
+ 𝛿のとき𝐸 → 𝐸𝑁 2⁄ + |𝑉𝑁| （2. 28）  
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が得られる．この結果を Fig. 2.2 に示

した．この図から明らかなように𝑘 =

𝑛𝜋 𝑎⁄ の点ではエネルギー固有値は不

連続な値をとる．この点におけるエネ

ルギーの不連続をエネルギーギャッ

プ（バンドギャップ）といい，その大

きさ∆𝐸は，（2. 27）（2.28）式から 

 

∆𝐸 = 2|𝑉𝑁| （2. 29）  

 

 

と表される．このようにして，エネルギーギャップは固体内のポテンシャルに周期性があれ

ば一般的に存在することが示された．ここで，0 < |𝑘| < 𝜋 𝑎⁄ の範囲を第 1 ブリルアンゾー

ン（Brillouin Zone），(𝑛 − 1)𝜋 𝑎⁄ < k < 𝑛𝜋 𝑎⁄ の範囲を第 nブリルアンゾーンという．ブリル

アンゾーンは結晶の逆格子ベクトルのなす逆格子空間の単位胞でもある．ブリルアンゾー

ンの境界（Brillouin Zone Boundary）において二つの電子についての進行波𝑒𝑖𝑘𝑥，𝑒𝑖(𝑘−𝑁)𝑥の

縮退が解けて，エネルギー準位が2|𝑉𝑁|だけ分裂したといえる。また，𝑘2 = (𝑘 − 𝑁)2が成り

立つことは，物理的には電子を波として扱った場合にブラッグの反射条件2d sinθ = 𝑛𝜆 （d

は格子定数）が成り立つことに相当し，電子波がポテンシャルによって全反射を受けること

を意味している [7]． 

 このように，エネルギーバンドはブリルアンゾーンの境界にて不連続となり，放物線から

少しずれた E-k関係を示す．これの表記の方法として，そのまま E-k関係を表記する拡張ゾ

ーン形式，ブロッホ関数の性質を用いて適当な N だけずらして第 1 ブリルアンゾーン内に

表記する還元ブリルアンゾーン形式，還元ブリルアンゾーン形式を波数空間内で繰り返す

周期的ゾーン形式がある．3次元の場合はブリルアンゾーンの代表的な点（Γ点（逆格子空

間の原点），A 点，H 点，L 点）などを横軸にとり，その間のエネルギー状態を表記する．

例として，六方格子の代表的な k 点と第一原理計算により求めた InN/GaN のエネルギーバ

ンド図を Fig. 2.3に示す． 

 

 

 

 

 

 

 

 

Fig. 2.2 自由電子に近い電子近似による 

エネルギーと波数の関係 

ヘE ／ k 

一冗la 0 冗la
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六方とバンド 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 2.4 バンド計算の系譜 [8] 

 バンド計算に用いられる計算手法のいくつかを紹介する．まずひとつ目は，結晶全体をマ

ンフティン球と呼ばれる各原子を中心とした球とそれ以外の領域に分割し，マンフティン

球内ではポテンシャルは球対称，それ以外では一定（マンフティン模型）とする APW

（Augmented Plane Wave）法がある。線形化した LAPW法やフルポテンシャル(FLAPW)法へ

の拡張も容易であり，最も広く用いられている． 

 別の計算方法として，グリーン関数を求めることにより電子状態を計算する KKR

（Korringa-Kohn-Rostoker）法がある．APW法と同様にマンフティン模型を基に計算を行う

が，いったんグリーン関数が計算されると，あらゆる基底状態の物理量はグリーン関数によ

り表現されるため定式化が単純で電子状態計算の最も美しい形を与えている．その一方，用

いる値が複素数であることなどから安定に動く計算コードは少ない．しかし，原理的には

種々の方法の中でも最も精度の高い方法であるため，今後の発展が期待されている． 

 最後に，変分のための基底関数として原子の芯状態（core states）と直交化させた平面波

（OPW）を用いる OPW（Orthogonalized Plane Wave）法の紹介をする．単純な平面波では非

常に絶対値の大きな波数ベクトル g を用いてしか表せない原子内の激しい振動が直交化に

よって取り入れられているために，比較的少数のOPWで波動関数を表現することができる．

現在では，OPW 法から派生して，そのエッセンスをうまく取り入れた擬ポテンシャル

（pseudo potential）法が OPW 法の代わりにもっぱら使われている．擬ポテンシャル法のも

ともとの定式化は，直交化によって生じる項をポテンシャルの中に繰り込むことによって，

本来のポテンシャルの特異性のない浅いポテンシャルに置き換えるものである．しかし，現

在広く用いられているノルム保存型擬ポテンシャル法ないしその変形は，化学結合が生じ

Fig. 2.3 六方晶構造の k点（左）とエネルギーバンドの例（右） 
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る原子核から離れた領域では波動関数が正しく再現されるような，特異性を消した人工ポ

テンシャルを導入して，平面波展開の形で波動関数を決めるものである． 

 これらのいずれかにより決定した波動関数を用いて物質内部の電子状態を求める第一原

理計算について次節以降に述べる． 

 

 2.5 第一原理計算 

物質中の電子の量子力学的な記述は，電子のハミルトニアンを用いて行われる．このよう

なハミルトニアンとして，考えている現象やある特定のエネルギー領域だけのことを議論

するためのパラメータを含む模型（有効理論）を表すハミルトニアンを扱うことが多い．し

かし，未知の物質を予測するために未知なパラメータを用いることはできないため，より現

実的な物質とその定量的な物性を，調整可能なパラメータを用いずに記述する必要がある．

そのため，物質中の本当のハミルトニアンから出発する．このような立場から電子の状態を

計算する手法を第一原理計算 [8]という．第一原理計算により，計算モデルの全エネルギー

と電子のエネルギーバンド構造が求まり，全エネルギーの値から原子に働く力が計算でき

る．これにより構造最適化計算が可能であり，格子定数，0K における最安定構造，磁性，

弾性定数，表面エネルギーや界面エネルギー，表面における不純物の吸着サイトや安定性，

フォノン分散，バンドギャップ，状態密度、不純物準位など様々な値を計算することができ

る． 

 

2.6 密度汎関数法 

 密度汎関数法 [9]は，厳密に解くことはできない多電子系のシュレディンガー方程式を一

電子近似（局所密度近似）を用いて解く方法の一つである．その基礎には 1964年にホーエ

ンバーグとコーンによって提唱された Hohenberg-Kohnの定理 [10] [11]があり，1965年にコ

ーンとシャムによって実用的な形に定式化された [12] [13] 

 

2.6.1 Hohenberg-Kohnの定理 

 Hohenberg-Kohnの定理の内容は，「多電子系の基底状態が縮退していないとき，外場𝑉(𝒓)

と基底状態の波動関数𝜓(𝒓1, 𝒓2, ⋯ , 𝒓𝑛)は電荷密度分布𝜌(𝒓)に対して一意的に決まる」こと

と，「系の基底状態の全エネルギーE は正しい電荷密度分布𝜌(𝒓)に対して最小になる」こと

の 2点である．この 2点から，系の基底状態を求めるためには，全エネルギーE を最小にす

るような電荷密度分布𝜌(𝒓)を求めればよいことになる． 

このようにして，𝜌(𝒓)から全ての基底状態の電子的性質，すなわち運動エネルギーT[𝜌]，

ポテンシャルエネルギーU[𝜌]，電子間相互作用のエネルギー𝐸coulomb[𝜌]を𝜌から決定するこ

とができ，全エネルギー𝐸[𝜌]は以下のように表すことができる． 

 

 𝐸[𝜌] =  T[𝜌] + U[𝜌] + 𝐸coulomb[𝜌] （2. 30）  
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あるいは，原子核から電子に対して作用するポテンシャルを𝑉(r)として 

 

 
𝐸[ρ] = ∫ 𝜌(𝒓)𝑉(𝒓)𝑑𝑟 +  T[𝜌] + 𝐸coulomb[𝜌] （2. 31）  

 

が得られる． 

 

2.6.2 Kohn-Sham方程式 

多電子系の基底状態のエネルギーが電荷密度𝜌(𝒓)の汎関数として𝐸[𝜌]で与えられること

は，有効方程式を導出する上で非常に便利である．すなわち，（2. 32）式に示す電子数保存

の制約条件の下，𝐸[𝜌]を最小化するように𝜌(𝒓)を求める． 

 

 ∫ 𝜌(𝒓)𝑉(𝒓)𝑑𝒓 = N （2. 32）  

 

ここで，N は系の全電子数である．言い換えると 

 

 𝜌(𝒓) = ∑|𝛹𝑖(𝒓)|2 （2. 33）  

 

で与えられる𝜌に関して全エネルギー 

 

 𝐸[𝜌] = ∫ 𝜌(𝒓)𝑉(𝒓)𝑑𝑟 +  T[𝜌] + 𝐸coulomb[𝜌] （2. 34）  

 

を変分することに対応する．ここで，各項は以下のように表される． 

 

 T[𝜌] = ∑ ∫ 𝛹𝑖
∗(𝑟) [−

1

2
∇2]

𝑖
𝛹𝑖(𝒓)𝑑𝑟 （2. 35）  

 𝐸coulomb[𝜌] = 𝐸𝐻[𝜌] + 𝐸𝑥𝑐[𝜌(𝒓)] （2. 36）  

 𝐸𝐻[𝜌] =
1

2
∫  𝜌(𝒓)

1

|𝒓 − 𝒓′|
𝜌(𝑟′)𝑑𝒓𝑑𝒓′ （2. 37）  

 

（2. 37）式の中で電子間相互作用項𝐸coulomb[𝜌]をハートリー項𝐸𝐻[𝜌(𝑟)]と交換相関項

𝐸𝑥𝑐[𝜌(𝑟)]に分離した．交換相関項𝐸𝑥𝑐[𝜌(𝑟)]は，電子の多体効果に起因する交換エネルギーと
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相関エネルギーの寄与を，まとめて表したものである．交換相関項𝐸𝑥𝑐[𝜌(𝑟)]を含む，全エネ

ルギー𝐸[𝜌]に対する電子的寄与を最小化するように電子密度について変分をとると，各電子

波動関数𝛹(𝑟𝑖)に対して，以下のようなシュレディンガー方程式と似た方程式を導出するこ

とができる． 

 

 [−
1

2
∇𝑖

2 + 𝑣eff(𝒓)] Ψi(𝒓) = 𝜀𝑖𝛹𝑖(𝒓) （2. 38）  

 𝑣eff(𝒓) = 𝑣(𝒓) + ∫  𝜌(𝒓)
1

|𝒓 − 𝒓′|
𝑑𝒓′ + 𝑣𝑥𝑐(𝒓) （2. 39）  

 𝑣𝑥𝑐(𝒓) ≝ 𝛿𝐸𝑥𝑐[𝜌]/𝛿𝜌(𝒓) （2. 40）  

 𝜌(𝒓) = ∑|𝛹𝑖(𝒓)|2 （2. 41）  

 

（2. 38）～（2. 40）式の方程式は Kohn-Sham 方程式と呼ばれ，𝜌(𝒓)と𝑣eff(𝒓)の 2 つの未知

数関数を決定する連立方程式の問題となる．また，（2. 39）式中の𝑣𝑥𝑐(𝒓)は（2. 40）式により

決定され，交換相関ポテンシャルと呼ばれる．ある試行全電荷密度𝜌𝑖𝑛(𝒓)に対して解くこと

により，1電子エネルギーおよび 1電子波動関数を求めることができる． 

 

2.7 局所密度近似 

 前節で示した Kohn-Sham 方程式の中には，𝑣𝑥𝑐もしくは𝐸𝑥𝑐といった，電子同士の相互作

用に起因する項があり，これらについては汎関数としての厳密な表式は実際に計算できる

形では与えられていない．ここで，局所密度近似（Local Density Approximation，LDA）を導

入することにより解決が試みられた．局所密度汎関数法は，本来複雑な関係であるはずの汎

関数𝐸𝑥𝑐[𝜌(𝑟)]を，単純な𝜌(𝒓)の関数𝐸𝑥𝑐[𝜌(𝒓)]で近似するものである．この近似は，電荷密度

𝜌0の一様な電子ガスに対して得られる交換相関エネルギーの表式𝐸𝑥𝑐0[𝜌0]を，一様ではない

一般の電荷密度𝜌(𝑟)を持つ系に対しても適用して， 

 

 𝐸𝑥𝑐[𝜌(𝒓)] ≈ 𝐸𝑥𝑐0[𝜌0] （2. 42）  

 

として近似することに等しい．このように，交換相関項を単純化すると Kohn-Sham 方程式

は以下のようになる． 

 

 [−
1

2
∇𝑖

2 + 𝑣eff(𝒓)] 𝛹𝑖(𝒓) = 𝜀𝑖𝛹𝑖(𝒓) （2. 43）  

 𝑣eff(𝒓) = 𝑣(𝒓) + ∫  𝜌(𝒓)
1

|𝑟 − 𝑟′|
𝑑𝒓′ + 𝑣𝑥𝑐(𝒓) （2. 44）  
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 𝑣𝑥𝑐(𝒓) = 𝑑𝐸𝑥𝑐0[𝜌]/𝑑𝜌 （2. 45）  

 

また𝑣𝑥𝑐(𝑟)は，次の表式をみたす交換相関エネルギー密度𝜀𝑥𝑐[𝜌]を用いて，（2. 47）式のよう

に与えられる． 

 

 𝐸𝑥𝑐0(𝜌) ≈ ∫ 𝜀𝑥𝑐(𝜌(𝒓))𝜌(𝒓) 𝑑𝒓 （2. 46）  

 𝑣𝑥𝑐(𝒓) = 𝜀𝑥𝑐[𝜌] + 𝜌(𝒓)𝑑𝜀𝑥𝑐[𝜌]/𝑑𝜌 （2. 47）  

 

このように局所密度近似(LDA)を導入することによって，Kohn-Sham方程式中に出てくる交

換相関ポテンシャル項𝑣𝑥𝑐(𝒓)を，単純な微分系𝜀𝑥𝑐(𝜌)+𝜌(𝒓)𝑑𝜀𝑥𝑐(𝜌)/𝑑𝜌で置き換えることがで

きた．したがって，最終的には𝜀𝑥𝑐(𝜌)の関数形を決定してから（2. 41），（2. 43）式を解き，

𝜌(𝒓)を求めればよい．実際には，（2. 43）式の𝛹𝑖(𝒓)に作用するハミルトニアンの部分が，求

めるべき𝛹𝑖(𝒓)に依存するため，Kohn-Sham 方程式を解くためには反復計算が必要である．

はじめに適当な𝜌(𝒓)を仮定し，（2. 41），（2. 43）式を順次解くことを𝜌(𝒓)が収束するまで繰

り返す．この手続きは自己無頓着（Self Consistent Field，SCF）計算と呼ばれる． 

 

2.8 擬ポテンシャル 

 擬ポテンシャル法とは，第一原理計算において原子核，内殻電子をひとつのイオンとみな

し，価電子のみを計算対象とする方法である．この方法は内殻電子が物性に重要な寄与を及

ぼさない半導体に対して有効な解析手段である．原子を構成する電子をエネルギー的に深

く原子核の側に局在して他の原子との相互作用にほとんど寄与しないコア電子と，浅く広

がり他の原子との結合に寄与する価電子に分けたとする．他原子との結合配置によって価

電子は様々な状態を取るが，コア電子は原子核の回りをほとんど動かずに同じ状態にいる．

そこでコア電子は常に同じ状態にあるとして，価電子だけが変化すると近似し，さらに節が

あると平面波での記述が難しいため，各角運動量に対してエネルギーが最低の（原子の）固

有状態は節がなく，元の全電子で計算した価電子の固有値と全く同じ固有値を与えるよう

なポテンシャルを考える．このような条件を満たすように作られたポテンシャルを擬ポテ

ンシャルと呼ぶ． 

 

2.9 Pseudopotential self-interaction correction(pSIC)法による補正 

第一原理計算には通常，電子の多体問題を基底状態における密度汎関数理論により一電

子近似に焼き直し，さらに交換相関相互作用を LDAにより取り扱う近似が用いられている．

LDA は電子相関効果が平均的にしか取り入れられていないため，電子間クーロン相互作用

が強い場合には，励起状態と基底状態とのエネルギー差であるバンドギャップを小さく見

積もってしまう問題がある．そのような問題を解決するために取り入れられるのが pSIC法 
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[14] [15]による補正である． 

pSIC 法は固体を形成する各原子位置に仮想的に配置した孤立原子波動関数への固体の全波

動関数のプロジェクションによって電子占有数を計算し，それぞれの軌道に対して非整数

の占有数に応じた SIC 演算子を作用させる方法である．この結果，電子に占有されている

軌道の固有エネルギーは低下し，電子占有されていない軌道の固有エネルギーは LDA とほ

ぼ同じ値を保つため，LDA バンドギャップ値が改善される． 

 

2.10 平面波基底とカットオフエネルギー 

平面波基底とは具体的には， 

 

 
1

√Ω
𝑒𝑖(𝒌+𝑮)⋅𝐫 （2. 48）  

 

という関数（平面波）の集まりで表される基底のことである．ここで，k，G および Ωはそ

れぞれサンプル k点，逆格子ベクトルおよびユニットセルの体積である．逆格子ベクトル G

は基本逆格子ベクトル b1，b2および b3と整数 n1，n2および n3を用いて 

 

 𝑮 = 𝑛1𝒃𝟏 + 𝑛2𝒃𝟐 + 𝑛3𝒃𝟑 （2. 49）  

 

と表すことができる．このような逆格子は無限に取ることができるが，計算機で扱う為には

有限の数に制限しなければならない．通常，波動関数を平面波基底で展開する場合には，波

数ベクトル𝒌 + 𝑮が大きくなるに連れて展開係数が減少していくので， 

 

 |𝒌 + 𝑮| ≦ 𝑞max （2. 50）  

 

となるように波数ベクトルの小さい方から G を集めて平面波基底とする．したがって，波

数𝒒𝐦𝐚𝐱が平面波基底の精度を表す指標となる．波数𝒒𝐦𝐚𝐱の平面波の運動エネルギー 

 

 
ℏ2𝑞𝑚𝑎𝑥

2

2m
 （2. 51）  

 

をカットオフエネルギーという．原子単位系で𝒒𝒎𝒂𝒙を表すと，カットオフエネルギーは𝑞𝑚𝑎𝑥
2  

[Rydberg(Ry)]または
1

2
𝑞𝑚𝑎𝑥

2  [Hartree]と簡単に表せるので，この単位系がよく使用される． 

 

 𝒒𝒎𝒂𝒙 =
2𝜋

𝜆𝑚𝑖𝑛
 （2. 52）  
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と書き換えると，𝜆𝑚𝑖𝑛はその平面波基底で表現できる最小の構造の実空間での大きさの目

安である．原子単位系での長さの単位は 0.529177210903 Å（＝1 Bohr）であるから，カット

オフエネルギー1 Ryの平面波基底では 

 

 0.529 × 2π √1⁄ = 3.3Å （2. 53）  

 

の構造が表現できることになる． 

 

2.11 サンプル k点 

サンプル k点とは，Brillouin zone（BZ）内積分に使う k点の事である．例として，電子密

度𝜌(𝑟)を計算するためには 

 

 𝜌(𝑟) = ∑
(2𝜋)3

Ω𝑖
∫ 𝑑k𝑊𝑖𝑘 |𝜓𝑖𝑘(𝑟)|2 （2. 54）  

 

のように BZ 内の積分を実行する必要がある．ここで，Ωと𝜓𝑖𝑘(𝑟)はそれぞれユニットセル

の体積および BZ 内の k 点における i 番目のエネルギー準位の波動関数である．また，𝑊𝑖𝑘

は重みであり，この状態の電子が詰まっている場合はスピン自由度も含めて 2となる．計算

機上で積分を実行させるためには，上式の積分を離散的な和に直さなければならないため， 

 

 
(2𝜋)3

Ω
∫ 𝑑k →

1

𝑁𝑘
∑

𝑘
 （2. 55）  

 

とする．ここで𝑁𝑘は離散的にサンプリングした k 点の数であり，この和に使われる k 点を

サンプル k点と呼ぶ．1 次元で考えた場合，BZ 全体で𝑁𝑘点の計算は，ユニットセルを実空

間で𝑁𝑘倍に周期的に並べた系の(1k 点)計算に等しい．つまり，𝑁𝑘点の計算は，実空間で𝑁𝑘

倍の系に周期的境界条件を課したクラスターモデル計算と等しい．これより，ある方向に実

空間で N 倍にした系の計算精度が元の系と同等であるためには，同じ方向に対するサンプ

ル k 点を 1/N すれば良い．表面系なら 2 次元，バルクなら 3 次元として適応することが可

能である．  
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第3章 計算モデルおよび計算方法 

 

3.1 超格子構造 

超格子構造とは異なる種類の超薄膜の周期構造の総称である．例として Fig 3.1に，GaN3

原子層と InN1原子層の 4原子層を 1周期とする 1InN/3GaN 超格子を示す．Molecular Beam 

Epitaxy（MBE）法や Metal Organic Vapor Phase Epitaxy（MOVPE）法などで作製される．歪

みや欠陥の少ないヘテロ接合を作るためには各層の格子定数差が小さいことが求められる

が，層が十分に薄ければ，かなりの格子定数差が存在していても，その違いは均一な歪みと

なって表れ，格子不整合による格子欠陥の少ない超格子を作製することができる．この原理

に基づき格子定数に差がある半導体の組み合わせから作製される超格子を歪超格子という．

また，一層～数原子層の極めて短周期の超格子をバッファ層として用いられて，不純物や格

子欠陥の除去，界面の平坦化などに効果があることが知られている [16]． 

 

 

 

Fig 3.1 3GaN/1InN超格子構造 

 

 

 

 

  

3GaN/llnN 
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3.2 混晶モデル 

計算に用いた InGaN および AlInN の混晶構造のモデルを示す．本研究で用いた第一原理

計算では計算可能な原子数が少ないため，十分に均一な混晶モデルを作製することが困難

であり，金属原子の分布にある程度の偏りが存在する．そのため，同じ組成比を持つ InxGa1-

xN もしくは Al1-xInxN モデルについて，原子配列異なるモデルを複数通り作製し，それらの

平均値を取った．原子配置については乱数を用いて決定した。組成 xは𝑥 = 𝑖 𝑛⁄ （i：In原子

の数，n：金属原子数の合計）とした．Fig. 3.2 は原子数 36個（Ga原子 15 個，In原子 3個，

N 原子 16個）の In0.167 Ga0.833N 混晶モデルである．本研究では，InGaN および AlInNの混晶

のバンドギャップの In組成依存性について調べた． 

 

 

 

Fig. 3.2 In0.167 Ga0.833N 混晶モデル 
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3.3 超格子モデル 

以下に計算に用いた InN/GaN および InN/AlN の超格子構造のモデルを示す．Fig. 3.3 (a) 

は InN の層と GaN（もしくは AlN）の層が各 1 層ずつ積み重なる周期構造の単位構造であ

る。これを 1InN/1GaN（もしくは 1InN/1AlN）と表記する．全方位に周期境界条件を用いる

ため，Fig. 3.3 (b) のような構造についての計算をしていることになる．計算時間短縮のため

にできるだけ小さい構造で計算を行った．同様に，Fig. 3.4に InN の 3層と GaN（もしくは

AlN）の 1層が周期的に積み重なった構造である 1InN/3GaN（もしくは 1InN/3AlN）の単位

構造を示す．本研究では，このような超格子構造を構成するそれぞれの層厚を変化させた

nInN/mGaN および nInN/mAlN超格子構造のモデルを作製し，バンドギャップの In組成依存

性と超格子構造の層厚依存性を調べた．組成 x は𝑥 = 𝑛 (𝑚 + 𝑛)⁄ （n：InN 層の数，m：GaN，

もしくは AlN 層の数）とした． 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Fig. 3.4 3InN/1GaN超格子モデル 

1/1の構造の図を適当に増や

す 

（a）                  （b）    

Fig. 3.3 1InN/1GaN超格子計算モデル（a）同超格子の周期構造（b） 

二y
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3.4 混晶超格子モデル 

以下に InxGa1-xN/InyGa1-yNもしくはAl1-xInxN/Al1-yInyNの混晶層による超格子構造の計算モ

デルを示す．混晶と同じように組成比 x，yについては𝑥 = 𝑖1 𝑛1⁄ ，𝑦 = 𝑖2 𝑛2⁄ （il：l層目の In

原子の数，nl：l層目の金属原子数の合計）Fig. 3.5 は 1層の InxGa1-xN と 1層の InyGa1-yN が

周期的に積み重なることで構成される超格子構造であり，x=0.11（Ga 原子 8 個，In 原子 1

個，N 原子 9 個），y=0.33（Ga 原子 6 個，In 原子 3 個，N 原子 9 個）の場合である．Al1-

xInxN/Al1-yInyN についても同様にしてモデルを作製し，これらを 1InxGa1-xN/1InyGa1-yN もしく

は 1Al1-xInxN/1Al1-yInyN の混晶超格子と表記する．また、InGaN系については Fig. 3.6に示す

ような，各層の厚さを 2層に増加させた 2InxGa1-xN/2InyGa1-yN モデルも作製した．各層の V

族原子の配列は乱数によって決定した．本研究では、1層目と 2層目の Al原子もしくは Ga

原子と In 原子の数をそれぞれ 0 から 9 個の範囲で変化させることにより，バンドギャップ

の In 組成依存性を調べた．また、InGaN 系については層厚を変化させたモデルと比較する

ことでバンドギャップの層厚依存性も調べた． 

 

 

 

Fig. 3.5 1In0.11Ga0.89N/1In0.33Ga0.67N 超格子モデル（1InGaN/1 InGaN 超格子） 
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Fig. 3.6 2In0.11Ga0.89N/2In0.33Ga0.67N 超格子モデル（2InGaN/2InGaN 超格子） 

 

3.5 計算方法 

 本研究では，密度汎関数理論（Density functional theory，DFT），平面波基底，擬ポテンシ

ャルに基づく第一原理計算プログラムである Quantum ESPRESSO [17]を使用した．カット

オフエネルギーは 60-80 Ry（波動関数）, 240-320 Ry（電荷密度）を用いており，x，y，zの

全方向に周期境界条件を適用している．簡単な計算手順を以下に示す．  

・理想的な結晶構造（wurtzite構造）を基準に計算モデルを作製 

・計算モデルに対して構造緩和計算を行い，単位胞の格子ベクトルと原子座標を最適化 

・pSIC 法 [14]による補正を用いてバンド構造計算を行い，バンドギャップを計算 

構造緩和計算とバンド構造計算に用いた擬ポテンシャルを Table 3.1 に示す． 

 

Table 3.1計算に使用した擬ポテンシャル 

 構造緩和計算 バンド構造計算 

Al Al.pz-n-kjpaw_psl.0.1.UPF Al.pbe-mt_fhi.UPF 

Ga Ga.pz-dn-kjpaw_psl.0.2.2.UPF Ga.pbe-d-mt_fhi.UPF 

In In.pz-dn-kjpaw_psl.0.2.2.UPF In.pbe-d-mt_fhi.UPF 

N N.pz-n-kjpaw_psl.0.1.UPF N.pbe-mt_fhi.UPF 

Pseudopotential type 
projector augmented wave 

（PAW） 
Norm-conserving 

Functional type LDA 
Perdew–Burke–Ernzerhof 

（PBE） 

 

例として，Fig. 3.3に示した 1InN/1GaN 超格子モデルに対して構造緩和計算およびバンド
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構造計算を行い，算出されたエネルギーバンド図を Fig. 3.7に示す．以降本論文内ではエ

ネルギーの原点は価電子帯の上端とした． 

 

Fig. 3.7 1InN/1GaN超格子のエネルギーバンド図 

 

エネルギーバンド図の中で、最上部のエネルギーバンドは伝導帯，中段のエネルギーバンド

は価電子帯を示す．算出された 1InN/1GaN 超格子のバンドギャップは 1.51eV であった．  

 

3.6 Free Standingの状態における超格子構造モデルと格子歪みを考慮した超格子構造モ

デル 

 本節では，本研究の主題である格子歪みを考慮した超格子モデルについて解説するた

め，前節で紹介した構造緩和計算について詳細を述べる． 

 構造緩和計算は，結晶構造を構成する原子に対して働く力が緩和されるように原子座標

と単位胞の構成ベクトルを変化させる計算である．本研究では単位胞のサイズを（a） 

Free Standing（自立，拘束条件なし）の状態と，（b） a軸方向（xy平面上の軸）の長さを

各種材料の対応する長さに固定し c軸方向のみ緩和可能にした状態の 2 つの条件下で構造

緩和計算およびバンド構造計算を行った．（b）では各種材料上への作製を模擬し，格子歪

みがバンドギャップに与える影響を調査した．一例として，2InN/2AlN 超格子を Free 

Standingと GaN上での作製を模擬した場合について，Table 3.2に格子緩和計算前後の a軸

および c軸の格子定数を，Fig. 3.8（a），（b）に構造緩和計算後の 2InN/2AlN 超格子モデル

を示す． 

Table 3.2 構造緩和計算による格子定数の変化 

 構造緩和計算前 構造緩和計算後 

a[Å] c[Å] a[Å] c[Å] 

（a）  Free Standing 3.161 4.978 3.288 5.386 

（b） a軸方向は固定 3.161 4.978 3.161 5.516 
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Fig. 3.8 2InN/2AlN（Free Standing）（a），2InN/2AlN（on GaN）（b） 

 

Table 3.2に示す結果から，Free Standingでは a 軸長さ，c軸長さの両方が変化しているのに

対して，a軸方向を固定した場合には a軸の長さは変化せず c軸のみが変化していること

がわかる．また，原子座標も Free Standingでは全方向に変化し，a軸方向を固定した場合

には x，y座標の変化はなく z座標のみ変化したことが確認できた．その他の材料の格子定

数（AlN，GaN，InN，Si(111)，サファイア）についても同様にして計算を行い格子歪みが

バンドギャップに与える影響を調査した．本研究で用いた各種材料の格子定数を Table 3.3

に示す． 

 

Table 3.3各種材料の格子定数 

材料 
サファイア

（a面） 
AlN GaN InN Si(111) 

サファイア

（c面） 

a軸格子定数[Å] 2.747 3.088 3.161 3.507 3.840 4.758 

 

 

 

  

(a) 

z 

y
 

土Y



26 

三重大学大学院  工学研究科  

 

第4章 計算結果および考察 

本研究では，窒化物半導体（GaN，AlN，InN）で構成される混晶や超格子構造のバンドギ

ャップの In 組成依存性，層厚依存性および格子歪みの影響についての知見を得るため，第

一原理計算を用いて InGaN混晶，AlInN混晶，InN/GaN超格子，InN/AlN超格子，InGaN/InGaN

混晶超格子および AlInN/AlInN 混晶超格子のバンドギャップの計算を行った． 

 

4.1 Free Standingの状態におけるバンドギャップ 

本節では，Free Standing（格子不整合による格子歪みを考慮しない）状態におけるバンド

ギャップの組成依存性と層厚依存性について述べる． 

 

4.1.1 InGaNおよび AlInN混晶のバンドギャップ 

 本項では，InxGa1-xN 混晶および Al1-xInxN について調査したバンドギャップの In組成 xへ

の依存性を示す．第一原理計算では計算可能な原子数が少ないため，均一な混晶モデルの作

製は難しくある程度の偏りが存在する．そのため，同じ組成比を持つ InxGa1-xN（もしくは

Al1-xInxN）について原子配列異なるモデルを複数通り作製し，バンド計算を行った後に平均

値を取り混晶のバンドギャップについての評価とした．一例として Fig. 4.1 に原子数 36 個

（Ga原子 15個，In 原子 3個，N 原子 16個）の In0.167 Ga0.833N 混晶モデルとそのエネルギー

バンド図を示す． 

 

 

 

 

Fig. 4.1 In0.167 Ga0.833N混晶モデルとエネルギーバンド図 

 

 

  

15 

10 

」- Y

[
 
A;}] ,{
j
J
J
;
}
U
3
 

。
-5 

-10 

-IS 

M r
 

A
 
H
 



27 

三重大学大学院  工学研究科  

 

このような InxGa1-xNもしくは Al1-xInxN 混晶モデルについて， In原子の数を 0から 18個

の範囲で変化させることにより，バンドギャップの組成依存性を調べた．Fig. 4.2に InxGa1-

xN混晶についての計算結果を，Fig. 4.3に Al1-xInxN 混晶についての計算結果を示す． 

 

 

 

 

Fig. 4.2 InxGa1-xN 混晶のバンドギャップの In組成依存性 
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Fig. 4.3 Al1-xInxN 混晶のバンドギャップの In組成依存性 
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Fig. 4.2，Fig. 4.3 はともに横軸に In 組成 x（𝑥 = 𝑖 𝑛⁄ （i：In 原子の数，n：金属原子数の合

計）），縦軸にその組成 xに対応したバンドギャップの値をプロットした． 

InxGa1-xN 混晶について，In の組成比が小さいほどバンドギャップは大きく，In の組成比

が大きいほどバンドギャップは小さくなった．実験値 [18]と比較すると，In組成比が x=0.5

付近を境に，小さい範囲（x < 0.5）では計算値の方が小さく，In組成比が大きい範囲(x > 0.5)

では逆に計算値の方が大きかった． 

計算結果を用いて，InxGa1-xN 混晶のボーイングパラメータ（bowing parameter） [19] [20]

を計算した．窒化物半導体の特徴として，大きなバンドギャップボーイングを持つことが挙

げられる．𝐸𝐴というバンドギャップを持つ材料 A と，𝐸𝐵というバンドギャップを持つ材料

B で構成される混晶のバンドギャップ𝐸𝑔は 

 

 𝐸𝑔 = 𝑥𝐸𝐴 + (1 − 𝑥)𝐸𝐵 − 𝑥(1 − 𝑥)𝑏(𝑥) (4.1) 

 

で近似することができる．ここで x は In 組成比，𝑏(𝑥)はボーイングパラメータを表す．ま

た， 𝑏(𝑥)は 

 

𝑏(𝑥) = 𝛼 + 𝛽𝑥 

 

と表される．InxGa1-xN混晶のボーイングパラメータは 1.43~2.8eVと報告されている [18]．

本研究にて得られたボーイングパラメータは 0.93~1.43eV であり，報告値より小さい値とな

った．これはバンドギャップの値と同様に，報告値に対して GaN のバンドギャップが過小

評価され，InN のバンドギャップが過大評価されているためバンドギャップの変化域が小さ

くなったことが原因と考えられる．他にも，計算可能な原子数の影響でモデルサイズが小さ

いため組成比分布の偏りなどが考慮されにくく，バンドギャップの値が大きくばらつかな

かったことが原因と考えられる．  

 Al1-xInxN 混晶についても InxGa1-xN 混晶と同様に，In の組成比が小さいほどバンドギャッ

プは大きく，Inの組成比が大きいほどバンドギャップは小さくなった．AlInN 混晶は作製が

難しいため実験結果が少ないが，その中でも報告されている実験値 [21]に対しては近い値

であった．Al1-xInxN 混晶のボーイングパラメータは III 族原子の分布に偏りのある scattered

モデルで 2.1~6.2 eV，III族原子の分布が比較的均一に分布している gatheredモデルで 3.9~14 

eVと報告されている [19]．本研究で得られたボーイングパラメータは0.78~7.40eVであり，

scatteredモデルの報告値に近い値をとった．ただし，In組成比の小さい範囲（x < 0.1）と大

きい範囲（x > 0.8）では異なる点があった．これは，前項の InGaN混晶の時と同様に，報告

値に対して AlN のバンドギャップが過小評価され，InN のバンドギャップが過大評価され

ているためだと考えられる．また，計算可能な原子数の影響でモデルサイズが小さいため原

子の分布の偏りなどが考慮されにくかったことも原因と考えられる．Al1-xInxN の場合も報
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告値との差は小さいため，混晶および超格子の分析に大きな影響はなかった． 
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4.1.3 InN/GaNおよび InN/AlN超格子のバンドギャップ 

n層の InN 層と m 層の GaN 層で構成される nInN/mGaN 超格子もしくは n層の InN 層と

m 層の AlN層で構成される nInN/mAlN 超格子のバンド構造計算を行った．InNの層数を 1

で固定し，GaNの層数を変化させることで超格子内部の In組成比を変化させた．計算の例

として，（a）1InN/3GaN超格子モデルおよび（b）3InN/1GaN 超格子モデルとそれぞれのバ

ンド構造を Fig. 4.4に，（a）1InN/3AlN超格子モデルおよび（b）3InN/1AlN格子モデルと

それぞれのエネルギーバンド図を Fig. 4.5 にそれぞれ示す． 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Fig. 4.4 1InN/3GaN超格子モデルとエネルギーバンド図（a） 

3InN/1GaN 超格子モデルとエネルギーバンド図（b） 
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Fig. 4.5 1InN/3AlN 超格子モデルとエネルギーバンド図（a） 

    3InN/1AlN超格子モデルとエネルギーバンド図（b） 
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Fig. 4.6 nInN/mGaN 超格子のバンドギャップの In組成依存性 
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まず nInN/mGaN 超格子について記載する．Fig. 4.6 に nInN/mGaN 超格子のバンドギャッ

プの In組成依存性を示す．In組成 xは𝑥 = 𝑛 (𝑚 + 𝑛)⁄ （n：InNの層数，m：GaNの層数）で

ある．nInN/mGaN超格子のバンドギャップは，全体的に In組成比が大きい場合には混晶に

近いバンドギャップをとり，In 組成比が小さい場合には混晶よりも小さいバンドギャップ

をとった．InN 層の層厚を固定して In 組成比を変化させた場合，いずれの InN の層厚にお

いてもバンドギャップの値が極大をとる In組成 xが存在した．1InN/mGaNのバンドギャッ

プは 0.04 < x < 0.13の範囲では In組成と共に増加し，0.13 < xでは減少した．2InN/mGaN の

バンドギャップは x <0.5 の範囲では In組成と共に増加し，0.5 < xでは減少した．3InN/mGaN

のバンドギャップも x <0.5 の範囲では In 組成と共に増加し，0.5 < x では減少した．

5InN/mGaN のバンドギャップは x <0.83 の範囲では In組成と共に増加した．0.83 < xのどこ

かで減少に転じると考えられる．  

また，全体の In 組成 x が同じ場合でも，超格子の 1 周期の層厚が異なる場合，層厚が大

きいほどバンドギャップは減少した．たとえば x = 0.5 の場合について，nInN/nGaN超格子

の層厚依存性を Fig. 4.7に示す． 
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Fig. 4.7 nInN/nGaN超格子のバンドギャップの層厚依存性 

 

この傾向は内部電場に関連して説明される [4]．InN の層厚が大きい時は，バンドギャッ

プの値に対して内部電場の影響が支配的となる．c軸に沿って成長したウルツ鉱型 InN / GaN

量子構造は，自発部分と圧電分極による大きな分極場に特徴づけられ，圧電分極は量子井戸

層と量子障壁層間の格子不整合によって引き起こされる．全分極は，内部電界を誘導し，そ

の電界がバンドプロファイルに影響を及ぼし，電子-正孔の波動関数の重なりが減少する．

結果として放射再結合率が大幅に低下し光電子デバイスの効率が低下する．放射光の赤方

偏移が観察される．上記のすべての効果は，いわゆる量子閉じ込めシュタルク効果を引き起

こす．その結果，エネルギー準位の分裂が起こり，バンドギャップが減少したと考えられた．

層厚の変化によるバンド構造の変化を Fig 4.8 に示す．また減少率について，線形ではなく

わずかに上に膨らんでいることが分かった． 

本計算結果の中では，バンドギャップの最大値は 2.01eV（1InN/7GaN）であり，最小値は

0.68eV（5InN/5GaN）であった． 
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Fig. 4.8 1InN/1GaN超格子モデルとエネルギーバンド図（a） 

    5InN/5GaN 超格子モデルとエネルギーバンド図（b） 
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Fig. 4.9 nInN/mAlN超格子のバンドギャップの In組成依存性 

 

つぎに，nInN/mAlNについて記載する．Fig. 4.9に nInN/mAlN超格子のバンドギャップ

の In組成依存性を示す．In組成 xは𝑥 = 𝑛 (𝑚 + 𝑛)⁄ ：InN の層数，n：AlNの層数）であ

る．nInN/mAlN超格子のバンドギャップは，全体的に In組成比が大きい場合には混晶に近

いバンドギャップをとり，In組成比が小さい場合には混晶よりも小さいバンドギャップを

とった．InN層の層厚を固定して In組成比を変化させた場合，いずれの InN の層厚におい

てもバンドギャップの値が極大をとる In組成 xが存在した．1InN/mAlN のバンドギャップ

は 0.1 < x < 0.2の範囲では In組成と共に増加し，0.2 < xでは減少した．2InN/mAlN のバン

ドギャップは x <0.5 の範囲では In組成と共に増加し，0.5 < xでは減少した．3InN/mAlN

のバンドギャップ x <0.75 の範囲では In組成と共に増加した．0.75 < xのどこかで減少に

転じると考えられる．InN の層数が 3以上の時は In組成の増加とともにバンドギャップも

増加した．また，この時，InN よりも小さいバンドギャップをとることがあった（（n，

m） = （3，5），（4，4），（5，5））． 

また，全体の組成 xが同じ場合でも，超格子の 1周期の層厚が異なる場合，層厚が大きい
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ほどバンドギャップは減少した．たとえば x = 0.5の場合について，nInN/nAlN 超格子の層

厚依存性を Fig. 4.10 に示す． 

 

 

 

Fig. 4.10 nInN/nAlN超格子のバンドギャップの層厚依存性 
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この傾向は InN/GaN超格子についてと同様に，内部電場に関連して説明される [4]．InN

の層厚が大きい時は，バンドギャップの値に対して内部電場の影響が支配的となる．c軸

に沿って成長したウルツ鉱型 InN / AlN量子構造は，自発部分と圧電分極による大きな分

極場に特徴づけられ，圧電分極は量子井戸層と量子障壁層間の格子不整合によって引き起

こされる．全分極は，内部電界を誘導し，その電界がバンドプロファイルに影響を及ぼ

し，電子-正孔の波動関数の重なりが減少する．結果として放射再結合率が大幅に低下し光

電子デバイスの効率が低下する．放射光の赤方偏移が観察される．上記のすべての効果

は，いわゆる量子閉じ込めシュタルク効果を引き起こす．その結果，エネルギー準位の分

裂が起こり，バンドギャップが減少したと考えられた．また，InNと AlN間の格子歪み

（13.6%）は InN と GaNの格子歪み（10.9%）よりも大きいため，減少率も大きくなった

と考えられた．層厚の変化によるバンド構造の変化を Fig. 4.11に示す．減少率については

InN/GaNとは異なり，ほぼ線形であった．n≧5ではバンドギャップはほぼ 0eVとなり，

metallization [22] [23] [24] [25]が起きていると考えられる． 

本計算における nInN/mAlN 超格子のバンドギャップの最大値は 2.53eV（1InN/5AlN）で

あり，最小値は 0.06eV（5InN/5GaN）であった． 
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Fig. 4.11 1InN/1AlN超格子モデルとエネルギーバンド図（a） 

     5InN/5AlN超格子モデルとエネルギーバンド図（b） 

 

 

InN/GaN超格子，InN/AlN 超格子ともに，本計算結果で得た以上のバンドギャップの値を

得るためには，混晶層を含む超格子構造にする必要があると考えられる．  
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4.1.5 InGaN/InGaNおよび AlInN/AlInN混晶超格子のバンドギャップ 

 前項の条件では取り得なかったバンドギャップの範囲を実現するために混晶層を含んだ

超格子構造（混晶超格子）を提案し，これについてバンド構造計算を行った．まず，1層の

混晶層を周期的に繰り返して構成される 1InxGa1-xN/1InyGa1-yN について述べる．例として， 

x=0.11（Gaもしくは Al原子 8個，In原子 1個，N原子 9個），y=0.33（Ga もしくは Al原子

6 個，In 原子 3 個，N 原子 9 個）の場合の混晶超格子モデル 1In0.11Ga0.89N/1In0.33Ga0.67N，1 

Al0.89In0.11N/1 Al0.67In0.33Nと，それに対して行ったバンド構造計算の結果を Fig. 4.12，Fig. 4.13

にそれぞれ示す．各層の V 族原子の配列は乱数により決定した． 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Fig. 4.12 1In0.11Ga0.89N/1In0.33Ga0.67N超格子モデルとエネルギーバンド図 
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Fig. 4.13 1In0.11Ga0.89N/1In0.33Ga0.67N超格子モデルとエネルギーバンド図 
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まず，1InxGa1-xN/1InyGa1-yN 混晶超格子において，1 層目と 2 層目の In の原子数をそれぞれ

1 から 8個の範囲で変化させることにより In組成比 x，yを変化させて，バンドギャップの

In組成依存性を調べた．Fig. 4.14に，計算結果を示す．縦軸は InxGa1-xN/ InyGa1-yN 混晶超格

子のバンドギャップ，横軸は 1層目の InxGa1-xN 混晶の In組成 xであり，2層目の InyGa1-yN

混晶の In組成 yごとにグラフに示した． 

 

 

 

Fig. 4.14 1InxGa1-xN/1 InyGa1-yN 混晶超格子のバンドギャップの In 組成依存性 
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それぞれの層の In組成比が増加するほど（グラフの右下に行くほど），バンドギャップは減

少し，それぞれの層の In組成比が減少するほど（グラフの左上に行くほど），バンドギャッ

プは増加した．Fig. 4.14 より，混晶超格子構造にすることによって，通常の混晶が取り得た

バンドギャップをとりつつ，単純な超格子構造では取り得なかったバンドギャップを実現

した．よって，単純な超格子よりも緻密なバンドギャップの制御が行えると期待できる． 

次に，1Al1-xInxN/1Al1-yInyN 混晶超格子において，1 層目と 2 層目の In の原子数をそれぞ

れ 1から 8個の範囲で変化させることにより In組成 x，yを変化させて，バンドギャップの

In 組成依存性を調べた．Fig. 4.15 に，計算結果を示す．縦軸は Al1-xInxN/Al1-yInyN 混晶超格

子のバンドギャップ，横軸は 1 層目の Al1-xInxN 混晶の In 組成 x であり，2 層目の Al1-yInyN

混晶の In組成 yごとにグラフに示した． 

 

 

 

Fig. 4.15 1Al1-xInxN/1Al1-yInyN混晶超格子のバンドギャップの In 組成依存性 
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それぞれの層の In組成が増加するほど（グラフの右下に行くほど），バンドギャップは減少

し，それぞれの層の In組成比が減少するほど（グラフの左上に行くほど），バンドギャップ

は増加した．これらの値は AlNと InN のバンドギャップの値の間を網羅していた．Fig. 4.15

より，混晶超格子構造にすることによって，単純な超格子構造では取り得なかったバンドギ

ャップを得られ，より緻密なバンドギャップの制御が行えると期待できる．ただし，AlInN

混晶において，In 組成比が多くなると，AlN と InN の格子定数差の影響で In 組成比の偏り

が大きくなる．その結果結晶に欠陥が発生し，結晶品質が悪化してしまう．そのため，実現

可能な In組成比は約 2割以下とされている [26]．実現可能な In組成比を約 2割以下とする

と，Fig. 4.15 より，Al1-xInxN/Al1-yInyN 超格子ではバンドギャップ約 5.2 eV ~ 3.9 eV までの範

囲で実現可能だと考えられる． 
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 最後に，2 層からなる 2 つの異なる混晶層を周期的に繰り返して構成される 2InxGa1-

xN/2InyGa1-yN混晶超格子について述べる．例として， x=0.11（Ga原子 16個，In原子 2個，

N 原子 18 個），y=0.33（Ga 原子 12 個，In 原子 6 個，N 原子 18 個）の場合の混晶超格子モ

デル（2In0.11Ga0.89N/2In0.33Ga0.67N）と，それに対して行ったバンド構造計算の結果を Fig. 4.16

にそれぞれ示す． 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Fig. 4.16 2In0.11Ga0.89N/2In0.33Ga0.67N超格子モデルとエネルギーバンド図 
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2InxGa1-xN/2InyGa1-yN 混晶超格子において，上側 2層と下側 2層の In の原子数をそれぞれ 0

から 18 個の範囲で変化させることにより，バンドギャップの In 組成依存性を調べた．Fig. 

4.17に，計算結果を示す．縦軸は InxGa1-xN/ InyGa1-yN 混晶超格子のバンドギャップ，横軸は

1 層目の InxGa1-xN 混晶の In組成 xであり，2層目の InyGa1-yN混晶の In組成 yごとにグラフ

に示した．また比較のために 1InxGa1-xN/1InyGa1-yN混晶超格子の結果も示し，層厚について

n=1の場合は solidシンボルで，n=2の場合は openシンボルでそれぞれプロットした． 

 

 

 

Fig. 4.17 2InxGa1-xN/2InyGa1-yN 混晶超格子のバンドギャップの In 組成依存性 

 

Fig. 4.17 より，同一組成比（同じ x，yの値を持つ）の InxGa1-xN/InyGa1-yN について 1InxGa1-

xN/1InyGa1-yN よりも 2InxGa1-xN/2InyGa1-yNのほうがバンドギャップが減少していることが分

かった．これは前項で述べた単純な超格子の層厚依存性と同じ傾向であり，周期構造の層厚

を増加させることによってバンドギャップが減少させることが期待できる．しかし，単純な

超格子の層厚の変化によるバンドギャップの減少量に対して，混晶超格子の場合は減少量

は小さかった．これについては，単純な InN/GaN 超格子の場合比べ，混晶層であるために
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InN と GaN 間のような内部電場の急激な変化が起こらなかったことが原因であると考えら

れる． 
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4.2 格子歪みを再現した状態におけるバンドギャップ 

 本節では格子歪みがバンドギャップに及ぼす影響について述べる．基板のサイズ，コスト，

基板とデバイス間の格子定数差，熱膨張係数差などの要素を考慮しつつ，各種基板（Si，サ

ファイア，SiC，GaN，AlN など）上へのデバイス作製が考えられている．その際，基板と

の格子定数差による格子不整合や熱膨張係数差による熱応力から，超格子構造が圧縮・引張

歪みを受けるため，バンド構造も変化すると考えられる．また，各種 III族窒化物半導体材

料やその混晶の積層構造により構成される超格子構造では，異種材料の界面においても格

子歪みが生じる．そこで本研究では，第一原理計算を用いて InN/GaN および InN/AlN 超格

子のバンドギャップと格子歪みとの関係を調べた． 

 

4.2.1 各種材料上での作製を模擬した InN/GaN超格子のバンドギャップ 

 各種材料上への作製を模擬した InN/GaN 超格子のバンド構造計算を行った．計算例とし

て，Fig. 4.18 に（a）GaN上への作製を模擬した 1InN/1GaN 超格子，（b）GaN上への作製を

模擬した 2InN/2GaN 超格子，（c）InN 上への作製を仮定した 2InN/2GaN 超格子それぞれの

モデルとバンド構造を示す． 

 本研究では，1InN/1GaN，1InN/3GaN，1InN/7GaN 超格子の 3 系列について各種材料上へ

の作製を模擬したバンド構造計算を行うことで，超格子構造のバンドギャップの In 組成依

存性と格子歪みの与える影響を調査した．また，1InN/1GaN，2InN/2GaN，3InN/3GaN 超格

子の 3 系列について各種材料上への作製を模擬したバンド構造計算を行うことで，超格子

構造のバンドギャップの層厚依存性と格子歪みの与える影響を調査した．Fig. 4.19に格子定

数の変化によるバンドギャップの変化を，Fig. 4.20に格子定数の変化による c軸長さの変化

をそれぞれ示す． 
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Fig. 4.18 GaN上への作製を模擬した 1InN/1GaN 超格子（a），2InN/2GaN超格子（b），InN

上への作製を仮定した 2InN/2GaN 超格子（c） 

（a）1InN/1GaN on GaN 

（b）2InN/2GaN on GaN 

（c）2InN/2GaN on InN 

25 

20 

[
 
A
 
;i l 

,(iJJ
;l
U
J
 

[
 
A.i]A1!」
.i
u
3

[
 
J¥'l] 
,(1!」
au::1

15 

10 

5
 

-゚5 

-10 

25 

20 

15 

10 

-゚5 

-10 

L
 

M r
 

A
 

H
 

L 
25 

20 

15 

10 

5
 

-゚5 

-10 

M 
r
 

A
 

H
 

L
 
M r

 

A
 

H
 



51 

三重大学大学院  工学研究科  

 

 

Fig. 4.19 各種材料との格子歪みを考慮した nInN/mGaN のバンドギャップ 
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Fig. 4.20 各種材料との格子歪みを考慮した際の nInN/mGaNの a軸長さと c軸長さ 

 

Fig. 4.19，Fig. 4.20 中の白抜きの四角でプロットした点は Free Standing の状態における各

In組成のバンドギャップの値と c軸の長さである． 

Fig. 4.19より，圧縮方向の歪みが生じる（Free Standing よりも a軸格子定数が小さい）場

合は，どの系列でも材料の a 軸の格子定数の増加に伴ってバンドギャップが増加すること

が分かった．通常は格子定数が大きくなるとバンドギャップは減少する．これについては，

Fig. 4.20に示す a軸と c軸の格子定数の関係を見ると a軸の増加に伴って c軸が減少してい

るため，InN/GaN 超格子のバンドギャップには c 軸方向の歪みの影響が強いと考えられる．

引張方向の歪みが生じる（Free Standingよりも a軸格子定数が大きい）場合は，材料の a軸

の格子定数の増加に伴ってバンドギャップが減少に転じた．  

a軸の格子定数が 3.5Å（InN）より大きい範囲ではバンドギャップと c軸の格子定数の値

が急激に変化していることが分かる．結晶構造を可視化して調べたところ，結晶構造が変化

して， Wurtzite 構造ではなくなっていた．例として 2InN/2GaN について Fig. 4.21 に示す． 

 

 

6.0 

5

0

5

0

 

5

5

4

4

 

T
 

c
 

:J iuuisuo~g~1nu 

[
 
y] 

e
 ‘.j 

r
 
hi
面

，：
入

L̂＾

p
 
p
c

``
ーご
｀

a

(

、`

]、̀
｀`

 

-
‘
 

s

`
 -`
ー

``
 

、̀

｀`
 

-̀
 

‘̀ 

-̀
 

ヽ

｀`
 

I
 

4
l
 

‘̀ ｀`

 
`

-

`̀

—̀ 

`

＿`
 

、

``
—̀ ｀`ベ

｀`

 

‘̀

 

｀`

 

｀`

 

-̀

‘̀

 

｀`

 
‘̀

`
｀
 

‘̀
`

こ`

、
！

``

｀
-

l
 

`

`
｀
 

`

`
i

l
 

｀
｀
 

（
 

9

、,、▲
3
,A
'
い△
‘̂

i
_
'
l
,

、

、
、

i
 

‘

、‘
‘、

＿＂
ぃ
り9:i[" 、Z ヽ〗 ‘〗
\‘‘、\

｀

S

、‘

、‘
‘̀

ロ

、‘‘

、̀

、

、
、

、、

口

、‘

i

、9
9

9

，ヽ
n＇庄

田
■

＇

9

、

9

9

9

9

9

9

9

9

9

9

9

9

,

4

r
,

＇
’
'
,
 ヽ

ヽ

、
、‘

、ヽ

ヽ

、ヽ

ヽ

‘ヽ

‘‘

‘‘

、

、

、‘
‘

、‘

、‘‘

、‘

、‘

、‘

、‘
、‘

、

、‘

‘‘

、‘

、‘

ヽ

Cl
.,
 

、‘
[
F

_

9

9

9

9

9

,

 ．
 

． ． ． 
1InN/7GaN 

1InN/3GaN 

llnN/lGaN 

2InN/2GaN 

3InN/3GaN 

sapphire 

(a面） AlN 
I 

3.¥.s 
GaN 
， 
InN 

3.0 3.5 4.0 4.5 5.0 

Lattice constant, a [A] 



53 

三重大学大学院  工学研究科  

 

 

 

 

Fig. 4.21 各種材料の格子定数を考慮した場合の 2InN/2GaN の結晶構造 
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各種材料上への作製を模擬した 2InN/2GaN の単位胞であり，図中の数値の単位はすべて

Å である．このうち Si（111）面上及びサファイア上への作製を模擬したものが Wurtzite 構

造ではないが，この構造自体は 2D GaN [27]と同じ安定構造の一種だと考えられる．この構

造になったものは図中では▲でプロットした．結晶構造が変化する a 軸格子定数の閾値は

In 組成によって変化した．また，各 a 軸の格子定数に対して c 軸の格子定数の値は，In 組

成に対しての依存性はあるが超格子構造の層厚への依存性は見られなかった． 

a軸の長さが3.1（AlN）～3.5（InN）Åの範囲で各種材料上において1InN/1GaN，1InN/3GaN，

1InN/7GaN 超格子の 3 系列を比較すると，バンドギャップの小さい順に 1InN/1GaN，

1InN/3GaN，1InN/7GaN となっており，In組成が減少するほどバンドギャップが大きくなる

という Free Standing における特性は維持されることが分かった．また，1InN/1GaN，

2InN/2GaN，3InN/3GaN 超格子の 3 系列を比較すると，バンドギャップの小さい順に

3InN/3GaN，2InN/2GaN，1InN/1GaN となっており，超格子の層厚が増加するほどバンドギ

ャップが減少するという Free Standing における特性は維持されることが分かった． また，

この範囲では直接遷移のバンド構造であったが，これを超える範囲では間接遷移のバンド

構造になったものもあった． 
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4.2.2 各種材料上での作製を模擬した InN/AlN超格子のバンドギャップ [28] 

 前項と同様に各種材料上への作製を模擬した InN/AlN 超格子についてのバンド構造計算

を行った．計算例として，Fig. 4.22に（a）GaN 上への作製を模擬した 1InN/1AlN 超格子，

（b）GaN上への作製を模擬した 2InN/2AlN超格子，（c）InN上への作製を仮定した

2InN/2AlN 超格子についてのモデルとバンド構造をそれぞれ示す． 

 本研究では，1InN/1AlN，1InN/3AlN，1InN/7AlN超格子の 3系列について各種材料上へ

の作製を模擬したバンド構造計算を行うことで，超格子構造のバンドギャップの In組成依

存性と格子歪みの与える影響を調査した．また，1InN/1AlN，2InN/2AlN，3InN/3AlN超格

子の 3系列について各種材料上への作製を模擬したバンド構造計算を行うことで，超格子

構造のバンドギャップの層厚依存性と格子歪みの与える影響を調査した．Fig. 4.23に格子

定数の変化によるバンドギャップの変化を，Fig. 4.24 に格子定数の変化による c軸長さの

変化をそれぞれ示す． 
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Fig. 4.22 GaN 上への作製を模擬した 1InN/1AlN超格子（a），2InN/2AlN 超格子（b），InN 上

への作製を仮定した 2InN/2AlN 超格子（c） 

（a）1InN/1AlN on GaN 

（b）2InN/2AlN on GaN 

（c）2InN/2AlN on InN 
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Fig. 4.23 各種材料との格子歪みを考慮した nInN/mAlNのバンドギャップ 
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Fig. 4.24 各種材料との格子歪みを考慮した際の nInN/mAlN の a軸長さと c軸長さ 
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Fig. 4.23，Fig. 4.24中の白抜きの四角でプロットした点は Free Standingの状態における各

組成のバンドギャップの値と c軸の長さである． 

Fig. 4.23より，材料の a軸の格子定数が 3.4Åよりも小さい範囲では，どの系列でも材料

の a軸の格子定数の増加に伴ってバンドギャップが増加することが分かった．通常は格子

定数が大きくなるとバンドギャップは減少する．これについては，Fig. 4.24 に示す a軸と

c軸の格子定数の関係を見ると a軸の増加に伴って c軸が減少しているため，InN/AlN超格

子のバンドギャップには c軸方向の格子歪みの影響の方が強いと考えられる．格子定数が

3.4～3.5Å の範囲については，1InN/7AlN，1InN/3AlNの 2系列は a軸格子定数の増加と共

にバンドギャップもほぼ線形に増加し，1InN/1AlN，2InN/2AlN，3InN/3AlNの 3系列は a

軸格子定数の増加に対するバンドギャップの増加の割合は減少した．AlNと InN の格子定

数はそれぞれ 3.09Å，3.51Å であり，AlN含有量が大きいときに InNに格子整合させようと

すると a軸方向に大きな引張の歪みが生じる．これを解消するために超格子構造が c軸方

向に縮み，その結果としてバンドギャップを増加させたと考えられる． 

a軸の格子定数が 3.5Å（InN）より大きい範囲ではバンドギャップと c軸の格子定数の値

が急激に変化していることが分かる．結晶構造を可視化して調べたところ，結晶構造が変化

して， Wurtzite構造ではなくなっていた．例として 2InN/2AlNについて Fig. 4.25に示す． 
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Fig. 4.25 各種材料の格子定数を考慮した場合の 2InN/2AlNの構造 
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各種材料上への作製を模擬した 2InN/2GaN の単位胞であり，図中の数値の単位はすべて

Å である．このうち Si（111）面上及びサファイア上への作製を模擬したものが Wurtzite構

造ではないが，この構造自体は 2D GaN [27]と同じく安定構造の一種だと考えられる．こ

の構造になったものは図中では▲でプロットした．結晶構造が変化する a軸格子定数の閾

値は In組成比によって変化した．AlN組成比が大きいときには Free Standin 状態の a軸方

向の格子定数が小さくなり，InN上への作製を模擬すると AlN 組成比が小さいときよりも

大きな引張方向の歪みを受けることによると考えられる．また，各 a軸の格子定数に対し

て c軸の格子定数の値は，In組成に対しての依存性はあるが超格子構造の層厚への依存性

は見られなかった．  

a軸の長さが 3.1（AlN）～3.5（InN）Åの範囲で各種材料上において 1InN/1AlN，1InN/3AlN，

1InN/7AlN 超格子の 3 系列を比較すると，バンドギャップの小さい順に 1InN/1AlN，

1InN/3AlN，1InN/7AlN となっており，In 組成が減少するほどバンドギャップが大きくなる

という Free Standingにおける特性は維持されることが分かった．また，1InN/1AlN，2InN/2AlN，

3InN/3AlN 超格子の 3 系列を比較すると，バンドギャップの小さい順に 3InN/3AlN，

2InN/2AlN ，1InN/1AlN となっており，超格子の層厚が増加するほどバンドギャップが減少

するという Free Standing における特性も維持されることが分かった． また，Free Standing

の場合は 5InN/5AlN のときに metallization が起きたが，AlN に格子整合させた場合は

3InN/3AlN から metallization が確認された．また，この範囲では直接遷移のバンド構造であ

ったが，これを超える範囲では間接遷移のバンド構造になったものもあった． 
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第5章 結言 

本研究では，窒化物半導体（GaN，AlN，InN）で構成される混晶や超格子構造のバンドギ

ャップの In 組成依存性，層厚依存性および格子歪みの影響についての知見を得るため，第

一原理計算を用いて InGaN混晶，AlInN混晶，InN/GaN超格子，InN/AlN超格子，InGaN/InGaN

混晶超格子および AlInN/AlInN 混晶超格子のバンドギャップの計算を行った． 

 

・InGaN混晶のバンドギャップの In組成依存性 

InxGa1-xN 混晶についてバンド解析を行った．計算の結果，In 組成が少ないほどバンドギ

ャップは大きく，In組成が多いほどバンドギャップは小さくなった．最大は GaNの 3.11eV，

最小は InN の 0.90eVであった．ボーイングパラメータを計算したところ，0.93~1.43eVであ

った． 

 

・AlInN混晶のバンドギャップの In組成依存性 

Al1-xInxN 混晶についてバンド解析を行った．計算の結果，In組成が少ないほどバンドギャ

ップは大きく，In組成が多いほどバンドギャップは小さくなった．最大は AlN の 5.82eV，

最小は InN の 0.90eVであった．ボーイングパラメータを計算したところ，0.78~7.40eVであ

った． 

 

・InN/GaN 超格子のバンドギャップの In組成依存性と層厚依存性 

n 層の InN 層と m 層の AlN 層で構成される nInN/mGaN 超格子のバンド構造を解析した．

In組成が大きい場合には混晶に近いバンドギャップをとり，In組成が小さい場合には混晶

よりも小さいバンドギャップをとった．バンドギャップの最大値は 2.01eV（1InN/7GaN）

であり，最小値は 0.68eV（5InN/5GaN）であった．また，全体の組成は同じでも，超格子

の一周期の層厚が異なる場合，一周期の層厚が厚い方がバンドギャップは小さくなった． 

 

・InN/AlN 超格子のバンドギャップの In組成依存性と層厚依存性 

n 層の InN 層と m 層の AlN 層で構成される nInN/mAlN 超格子のバンド構造を解析した．

計算の結果，In 組成が多い場合，混晶に近いバンドギャップの値になり，In 組成が少ない

場合，混晶に比べてバンドギャップは小さくなった．バンドギャップの最大値は約 2.56 eV

であり，これ以上の値を得るためには混晶層を含む超格子にする必要があると考えられる．

また，全体の組成は同じでも，超格子の一周期の層厚が異なる場合，一周期の層厚が厚い方

がバンドギャップは小さくなり，5InN/5AlN 超格子ではバンドギャップはほぼ 0 になった． 

 

・InGaN/ InGaN混晶超格子のバンドギャップの In組成依存性 

 1 層の InxGa1-xN 混晶と 1 層の InyGa1-yN 混晶が周期的に積み重なって構成される InxGa1-

xN/InyGa1-yN 混晶超格子モデルについてバンド構造を解析した．計算の結果，それぞれの層
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の In 組成が多いほどバンドギャップは減少し，In 組成が少ない程バンドギャップは増加し

た．また，超格子全体の組成比が同じでもそれぞれの層の In 組成によってバンドギャップ

は変化した．また，一周期の層厚が厚くなるほどバンドギャップも小さくなった．これより，

InxGa1-xN/InyGa1-yN 混晶超格子のそれぞれの層厚を厚くすることで，さらに広い範囲で細か

くバンドギャップを調整することが出来ると考えられる． 

 

・AlInN/AlInN混晶超格子のバンドギャップの In組成依存性 

 1 層の Al1-xInxN 混晶と 1 層の Al1-yInyN 混晶が周期的に積み重なって構成される Al1-

xInxN/Al1-yInyN 混晶超格子モデルについてバンド構造を解析した．計算の結果，それぞれの

層の In 組成が多いほどバンドギャップは減少し，In 組成が少ない程バンドギャップは増加

した．また，超格子全体の組成比が同じでもそれぞれの層の In 組成によってバンドギャッ

プは変化した． 実現可能な In組成比を約 2割以下とすると，Al1-xInxN/Al1-yInyN混晶超格子

ではバンドギャップ約 5.2 eV ~ 3.9 eV までの範囲で実現可能だと考えられる．  

 

・格子歪みを考慮した場合の InN/GaN 超格子のバンドギャップ 

 格子歪みを考慮した場合の InN/GaN 超格子のバンド構造を解析した Free Standing の a軸

の格子定数よりも小さい範囲では，a軸の格子定数の増加に伴いバンドギャップの値が増加

した．Free Standing の a軸の格子定数よりも大きい範囲では，a軸の格子定数の増加に伴い

バンドギャップの値が減少した．また，Free Standing の状態の，「In組成の増加に伴いバン

ドギャップの値が減少する」，「超格子構造の層厚が増加するほどバンドギャップが減少」

するという傾向は残っていた． 

 

・格子歪みを考慮した場合の InN/AlN超格子のバンドギャップ 

 格子歪みを考慮した場合の InN/AlN超格子のバンド構造を解析した．a軸格子定数が 3.4Å

以下（窒化物半導体の格子定数の範囲内）では格子定数の増加に伴いバンドギャップの値が

増加した．格子定数が 3.4～3.5Å の範囲では，1InN/7AlN，1InN/3AlN の 2 系列は a 軸格子

定数の増加と共にバンドギャップもほぼ線形に増加し，1InN/1AlN，2InN/2AlN，3InN/3AlN

の 3 系列は a 軸格子定数の増加に対するバンドギャップの増加の割合は減少した．Free 

Standing の場合、metallization は 5InN/5AlN で起きたが、a 軸の値が 3.5Å（InN）のときは

3InN/3AlN の時から起こり，格子歪みの影響を受けてバンドギャップが大きく減少した．ま

た，Free Standの状態の，「In組成の増加に伴いバンドギャップの値が減少する」，「超格

子構造の層厚が増加するほどバンドギャップが減少」するという傾向は残っていた． 
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付録 

 本研究で使用した Quantum ESPRESSO の操作・使用方法などについての注釈を記してお

く．なお，本研究では構造緩和計算には QE の v.6.1，それ以外では QE の v.4.3 を用いた．

ヴァージョンによって入力ファイルの一部が異なる場合や，そもそも機能が存在しなくな

ることがあるため詳細は各々調べてほしい． 

 

付録 A Quantum ESPRESSO による原子の運動方向を制限した構造緩和計算 

 本研究で使用した Quantum ESPRESSO による原子の運動方向を制限した構造緩和計算の

詳細を記載する．なお，その他のオプションも多数存在するため，詳細は

https://www.quantum-espresso.org/Doc/INPUT_PP.html や https://www.quantum-

espresso.org/Doc/INPUT_PW.htmlを参照されたい． 

 

A-1 計算モデルの初期構造の作製 

まず，計算モデルの初期構造作製で使用したプログラムとその説明を示す． 

 

 

 

 

 

まず，superlatticeフォルダの中にある input.datを開く． 

 

■ s,uperlatt唸
ロs,u perlatt1c,e. sl n 

■ Debug 
l¥I coord1nate.dat 
lfl inputdat 
ヨrandom.f90
ヨsiuperlatt1c e. f90 
国叫uperlatt1c e. 泊pro」
ヨvariables.f90 
~ xc rys.den.xyz 

2018/04/17 19: 17 

2017/12/25 13:05 

2018/04/17 19; 17 

2018/05/25 10: 33 

2018/05/25 1Q: 33 

2018/04/05 20:45 

2018/04/17 18;29 

2018/04/05 20: 20 

2018/04/05 20:45 

2018/05/25 10: 33 

万イ1レフォルダー

Microsoft Visual S. .. 

ファイ1レフォルダ―

DATファイ1レ

DAT万イ1レ

Fortran Source 

Fortran Source 

Intel Fortran P rq」已．．

Fortran Source 

泣ファイ1レ

1KB 

2 KB 

1 KB 

2 KB 

17 KB 

:IKB 

1KB 

1KB 

https://www.quantum-espresso.org/Doc/INPUT_PP.html
https://www.quantum-espresso.org/Doc/INPUT_PW.html
https://www.quantum-espresso.org/Doc/INPUT_PW.html
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1~3行目が格子定数の初期値，5行目が x，y軸方向の周期，6行目が z軸方向の周期，7~12

行目が 1 層目および 2 層目の原子数と層厚を示す．このとき a 軸の格子定数は各異材料の

格子定数を与えておくことに注意する．input.datで初期値を設定した後，superlattice.slnのプ

ログラムを実行すると，coordinate.dat および xcrysden.dat が更新される．xcrysden.dat を

VESTA で開きモデルの確認を行い，coordinate.dat に書かれた格子ベクトルおよび原子座標

を用いて構造緩和計算を行う．本計算では bohr 単位を用いるため，赤枠の格子ベクトルお

よび原子座標を用いる． 

 

~ input.dat -TeraPad 

ファイル(F) 編栗(E) 検索(S) 表示(VJ ウィンドウ(W) ヅール(T) f¥Jレブ(H)

Ola ~ l ~ IX •• I Ii) ('¥I I P :P .Q 
l!l , , , I , , , , 110 , , , I , , , , 120 , , , I , , , , 130 , , , I , , , , 140 , , , I , , , , 150 , , , I , , , , 160 , , , I , , , , 170 , , , I , , , 

1 I 3 .328 災aI att ice constant, GaN 3. 190 A IN 3. 111 lnN 3.545↓ 
2 5.341 災： c lattice constant, GaN 5. 190 AIN 4.978 lnN 5.704↓ 
3 〇.378 災uparameter, GaN 0.377 AIN 0.382 lnN 0.375↓ 
4 1.000 災fparameter c軸)方(向の圧縮率2)↓ 
5 1 1 % eel I size ex. csl x cs lxl ,2x2↓ 
6 1 災c軸方向の超格子の周期↓
7 Ga Al In N 災1stSL layer↓ 
8 

゜゚
1 1 災numberof atoms cslxcs2と各層の(Ga,Al,ln)原子数は同じ↓

9 1 災numberof 1st SL layer↓ 
10 Ga Al In N 災2ndsuper I att ice I ayer↓ 
11 

゜
1 

゜
1 災numberof atoms cs1xcs2と各層の(Ga,Al,ln)原子薮は同じ↓

12 3 忍numberof 2st SL layer↓ 
13 [EOFJ 
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 なお本研究では理想的なウルツ鋼構造から計算で単位胞を構成するベクトルと座標を計

算したが，データべースを参照するなど他の方法を用いても構わない． 

 

A-2 構造緩和計算 

構造緩和計算で使うプログラムとその説明を示す．この構造緩和計算の過程が本研究に

おいて重要な過程である． 

 

國 coord i nate.dat • TeraPad 

ファイル(F) 編~(E) 検索($) 表示(V) ウィンi'!?(W) ツール(T) /¥ルプ(H)

0も巴ldl RI"' 
lo,,,,,,,,, 110,,,,,,,, 

. 3GaOAl1InON1/ 1GaOAIOin1N1↓ 
＾● ~ - ~ 員~-~ ~

↓ 

0.0000000000↓ 
0.0000000000↓ 
＾ 嶋員----・-嶋ヽ ↓ 

↓

1
 
C
>
C
>
 1
1
 
C
>
C
>
 

rnooooooo 

0
2
1
1
2
2
1
1
 

r
4
2
2
4
4
2
2
 

t
o
o
o
o
o
o
o
 

S
O
5
5
 
C
>
C
>
 5
5
 

g
5
2
2
5
5
2
2
 

n
2
1
1
2
2
1
1
 

a
8
9
9
8
8
9
9
 

．
 

n
1
 
C
>
C
>
 1
1
 
C
>
C
>
 

．
 
e
 
t
 
a
 
.m00000000000000 

rd00000000000000 

0
0
 
C
>
C
>
 0
 C>
C
>
C
>
 

0
 
C
>
C
>
 

6
3
0
↓

0
0
5
5
 
C
>
C
>
 5
5
 

0
0
0
0
0
0
6
0
3
0
0
0
N
C
0
0
8
0
8
0
0
0
0
0
8
0
8
0
 

叩

000000663300

い
a
n
0
5
5
0
0
5
5

r
o
0
0
5
0
0
0
4
2
7
1
0
0
I
n
.
S
I
O
1
1
 C>
C
>
 1
1
 

st618000
r
7
3
8
6
0
0
1
t
e
 
r
 

•Al3a 

g
1
5
0
h
9
9
0
 

n
 .
.
.
 0
 
.
.
 

a
3
1
0
b
5
2
0
c
|
|
N
N
|
n
N
 

―

-

A

A

A

I

 

7
8
9
0
1
2
3
4
5
6
7
8
9
0
1
2
3
4
 

1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
2
2
2
2
2
 

0.0000000000 
2.7375063014 
0.0000000000 

0.0000000000 
5. 1731392358 
0.0000000000 

0.0000000000↓ 
0.0000000000↓ 
9.9560000000↓ 

0.0000000000↓ 
0.0000000000↓ 
18.8141207951↓ 

0.587404000↓ 
3.076404000↓ 
0.000000000↓ 
2.489000000↓ 
5.565404000↓ 
8. 0544040001↓ 
4.978000000↓ 

1
5
5
1
1
5
5
1
 

9
4
4
9
9
4
4
9
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rd0033330000333300 
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 .
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 .
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_
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まず，job_qe.shを開く． 

 

 

 

制御文中 5 行目の x24 24 は 24 コア並列計算の計算機で 24 コア（1 台分）を使用すること

を意味している．x24 48とすれば 2台を使用することになる．一方#$ -pe smp 12とすれば 1

台のうちの 12コアのみを使用することになるため，見かけの計算機資源を増やすことがで

きる．さらに，原子数が少ない場合はそもそもの計算時間が短縮される場合もある．よって

原子数が多い場合には 2台の並列使用，少ない場合には 0.5台の使用にするなどの使い分け

をすることで効率的に計算を行うことができる． 

 

~ job_q e.sh 

函vc-r,el匹 In

~ vc - r,el匹out

@11 job_qe.sh玉 raPad

2018/05/07 17: 37 

2018/05/2:116:54 

2018/05/23 17: 15 

SHファイ1レ

INファイル

OUTファイ1レ

ファイル(F) 領祟(E) 検索(S) 表示(V) ウィンドウ(W) ツール(l) ヘルブ(f-1)

Dl8E1lRIX●● I It'> f¥1 I P :P .Q 

1KB 

2 KB 

181 KB 

鼠，,, I , , , , 110 , , , I , , , , 120 , , , I , , , , 130 , , , I , , , , 140 , , , I , , , , 150 , , , I』 '''160'''

1~l/b in/sh↓ 
2 #$ -cwd↓ 
3 #$ -V -S /bin/bash↓ 
4 #$ -N qe-j ob↓ 
5 #$ -pe x24 24↓ 
6↓ 
7 mp i run -np $NSLOTS PW. x < vc-re I ax.in〉vc-relax.out↓
8↓ 
9 #mp i run -np $NSLOTS PW. x < scf. in〉scf.out↓ 
10 #mp i run -np $NSLOTS PW. x < nscf. in > nscf. out↓ 
11 ↓ 
12 #cp A I I nN. win-st a rt A I I nN. win↓ 
13 #wann i e r9 0 . x -pp A I I nN↓ 
14 ↓ 
15 #mp i run -np $NSLOTS pw2wann i e r90. x < A I I nN. pw2wan〉out.pw2wan↓
16 ↓ 
17 # cp A I I nN. w i n-wann i e r A I I nN. w i n↓ 
18 #wann i e r9 0 . x A I I nN↓ 
19 ↓ 
2 0 # cp A I I nN. w i n-band A I I nN. w i n↓ 
21 #wann i er90. x A I InN↓ 
22 [EOFJ 
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vc-relao,:,in -Teraf?adl 

I I I I I I I I 110 I I I I I I I I 120 I I I I I I I I 130 I I I I I 』 I I 140 I I I I I I I I 150 

1 wurzite↓ 
2 &CONTRQL.j.. 
3 calculat ion='vc-relax'.j.. 

’ 4 rest a rt mode二'from scratch 
5 pseudo di r, ニ '/home/hamaJi/~ ~ogram/qe_PP/', ↓ ー，
6 outd i r二 .I↓
7 prefix二'GaN',↓ 
8 wf _col led二.true. ↓ 
9 /↓ 
10 &system↓ 
11 i brav二 0↓
12 nat = 8↓ 
13 nt yp = 3↓ 
14 ecutwf c = 80 .j.. 
15 /↓ 
16 &e I ed rons↓ 
17 conv_thr二 1. Od-6↓ 
18 d i agona I i za t i onジdavidson'↓
19 /.j.. 
20 &ions↓ 

， z ， 

CELL PARAMETERS (bohr)↓ 
5.9734288808 0.0000000000 
-2.9887133303 5. 1731392358 
0.0000000000 0.0000000000 

33 ATOM I C_POS IT IONS (boh r) .j.. 
34 A I O. 000000000 3. 448759491 
35 A I 2. 986713330 1. 7243797 45 
36 N 2. 986713330 1. 7243797 45 
37 N O. 000000000 3. 448759491 
38 A I O. 000000000 3. 448759491 
39 In 2. 986713330 1. 7243797 45 
40 N 2. 986713330 1 . 7243797 45 

0↓ 

0.0000000000↓ 
0.0000000000↓ 
18.8141207951↓ 

1. 110033127 
5.813563326 
0.000000000 
4.703530199 
10.517093524 
15.220623723 
9.407060398 
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&system内の natが原子数，ntyp が原子の種類の数を表し計算モデルによってパラメータを

変える．&cell内の cell_dofree = ‘z’は z方向にのみ単位胞と原子座標について構造緩和計算

を行う，つまり a軸方向には格子定数を固定して c軸方向にのみ構造緩和計算を行うことを

指定している．ここを cell_dofree = ‘x’などとすることで固定する方向を変えることができ

る．ATOMIC_SPECIES に使用する擬ポテンシャルを入力しておく．A-1 で作製したモデル

の赤枠 の格子ベクトルと 原子座標をそれぞ れ CELL_PARAMETERS お よび

ATOMIC_POSITIONS(bohr)に入力する．K_POINT automatic がサンプル k点の数であり，大

きい程精度が上がるが，計算時間は長くなる．モデルサイズが 1×1×1 の時にサンプル k 点

の数が 12×12×8 を基準に xyz それぞれモデルサイズが N 倍になれば，xyz それぞれの k 点

の数を 1/N倍すればよい．job_qe.shおよび vc-relax.in をWinSCP を用いて計算機 xeoncluster

にコピーし，job_qe.sh を実行することで QE による構造緩和計算の計算を実行する．その

際，計算に用いる擬ポテンシャルは vc-relax.in の pseudo_dirにて指定したフォルダに入れて

おく． 

 

 

 

 

 

 

 

/home/fujiね/program/
r--

名前 サイズ 更新日時 パーミッショソ 所有者

⑳ 18/03/05 17; 33: 22 rw)(------ fu」1ta
⑳ 19/02/01 22:19:48 n 叩 r-)( fu」ita

g迂_P: ⑳ 18/05/09 14: 52:46 n心 r"W)(r-x fu」1ta

/home/fujita/program/11nN3AIN/ 

＾ 名前 サイズ 更新日時 パーミッショソ 所有者

y, ¥ .ヽ...... .. , j 2019/02/01 22: 19: 58 n収 l'W)(r-x 釦JIね

囮りob_q邸 h 1 KB 2018/05/07 17; 37,: 54 rv,,r-rv,,r-r-- 飼l豆

~vc -~e l匹 1n 2KB 2018/05/23 16: 54: 58 rw-rw-r--- 飼lね

/horne/fujita/prograrn/qe_PP/ 

＾ 名前 サイズ 更新日時 パーミッショソ 所有者

~ [.:. 2019/02/01 2.2.: 19: 58 n 叩 r-x fujita 

t¥I Al. pbe-mt_fh 1. UP F 169 KB 2017/09/28 21: 16: 22 rw-rw-r-- ft1j1ta 

國Al,pbe-n-kj paw _psi .a.,,, 924KB 2017/09/22 18: 26: 56 rw-rw-r-- fu」1ta

~Al. pz- n -kj p.aw_psl.O』,1 ... , 霙 KB 2018/05/09 13:41: 56 nN-rw-r--- fa」1ta
@f'AI. 匹-n-rrkj LI s_psl.0.1 ... .. ,541 KB 2018/05/09 1 丑42~00 rw-rw-r-―― fu」1ta
函Al,r,el-pz-n-kj p.aw _psi,,,, 1,7拓 KB 2018/05/09 13:41: 18 rw-rw-r--- fujita 

國Al,riel-pz-n-rrkj 1.1又psi..... 1,202 KB 201a/05/09 n叩 ：46 rw-rw-r-- fu」1ta
@f Ga. pbe-dl-1nt_fh 1. UP F 180 KB 2017/09/28 21:19:56 rw-rw-r-―― fu」1ta
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計算が終わると 1InN3AlN フォルダ内に vc-relax.out が出力される．vc-relax.out の中にある

最終の格子ベクトルと原子座標を用いて，次のバンド計算を行う． 

 

 

 

 

  

 

 

 

  

~ v,:- re l忍 .out-leraPad 

ファイル(F) 振果（日 検索(S) 表示凹 ウィソドウ(W) ツール(1) ヘルプ(H)

O l8 ~ l ~ I X ● 噂 l lt'>(\I I P P.Q
, , , I , , , ,)10 , , , I , , , , 120, ,』 I, , , , 130 , , , I , , , , 140 , , , I , , , , 150 , , , I , , , , 160 , , , I , 

↓

↓

↓

↓

↓

↓

 

5
6
7
8
9
0
1
2
3
4
5
6
7
8
9
0
1
2
 

1
1
1
1
1
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
3
3
3
 

5
5
5
5
5
5
5
5
5
5
5
5
5
5
5
5
5
5
 

5
5
5
5
5
5
5
5
5
5
5
5
5
5
5
5
5
5
 

Computing stress (Cartesian axis) and pressure↓ 

total 
〇.00016577
0.00000000 
〇.00000000

stress (Ry/bohrtt:3) 
〇.00000000 0.00000000 
0.00016577 0.00000000 
〇.00000000 -0.00000135 

-623.5702044636 Ry↓ 

9
 C)
C
)
 

3
 C)
C
)
 

．
．
．
 

4
 C)
C
)
 

2
 

Final enthalpyニ
Begin final coordinates↓ 
new uni t-ce 11 vo I ume二 608.53069a.u. A3 ( 
densityニ〇.14732 g/cm A3↓ 

(kbar) 
〇.00
24.39 
〇.00

bfgs converged in 9 scf cycles and 8 bfgs steps↓ 
(criteria: energy < l .OE-04 Ry, force < l .OE-03Ry/Bohr, cel I 

End of BFGS Geometry Optimization↓ 

90. 17 494 Ang A3 

5~973426661 
-2.986713330 
〇.000000000

Ohr)↓ 

0.000000000 0.000000000↓ 
5.173139236 0.000000000↓ 
〇.000000000 19.692678216↓ 

1
5
5
1
1
5
5
1
 

9
4
4
9
9
4
4
9
 

4
7
7
4
4
7
7
4
 

9
9
9
9
9
9
9
9
 

5
7
7
5
5
7
7
5
 

7
3
3
7
7
3
3
7
 

8
4
4
8
8
4
4
8
 

4
2
2
4
4
2
2
4
 

4
7
7
4
4
7
7
4
 

．
．
．
．
．
．
．
．
 

↓

3
1
1
3
3
1
1
3
 

）
 
r
 
h
 o= 0
 =
=
=
=
=
=
 

b
o
3
3
 =
=
 33
0
 

(
0
3
3
 =
=
 33
0
 

0
3
3
 =
=
 33
0
 

腐
71710000717100

0
0
6
6
 =
=
 66
0
 

ー

0
8
8
=
=
 88
0
 

T
0
9
9
 =
=
 99
0
 

―

-

.

.

.

.

.

.

.

 

.
 

s
o
2
2
 =
=
 22
0
 

0
-

―

―

―

 

p
 
c
 

―
―
 M
 。
l

|

|

|

r

 

A
A
A
N
N
A
I
N
N
 

8
9
0
1
2
3
4
5
6
 

3
3
4
4
4
4
4
4
4
 

5
5
5
5
5
5
5
5
5
 

5
5
5
5
5
5
5
5
5
 

↓

↓

↓

↓

↓

↓

↓

↓

 

3
8
1
3
1
1
1
9
 

2773795211720054 

6366224221826443 

7
4
1
3
3
9
8
6
 

0
0
2
5
1
8
0
5
 

8
2
1
2
5
1
6
5
 

4
1
4
0
7
0
6
2
 

．
．
．
．
．
．
．
．
 

1
6
0
5
0
6
9
4
 

―

―

―

 

1na1 coordinates↓ 

↓
 

↓

↓

 

8
9
0
1
2
3
4
 

4
4
5
5
5
5
5
 

5
5
5
5
5
5
5
 

5
5
5
5
5
5
5
 

A f i na I scf ca I cu I at ion at the re I axed st rudure. ↓ 
The G-vedors are recalculated for the final unit cel I↓ 
Resu I ts may di ff er from those at the preceding step. ↓ 
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付録 B Quantum ESPRESSO によるバンド構造の描画 

 本研究では QE による scf，nscf計算を行った後に，wannier90プログラムによりバンド構

造の描画を行った．これについては平成 30年度卒の藤田氏の修士論文に詳細が記載されて

いるためそちらを参照されたい．本節では wannier90 を介さずに，QE により直接バンド構

造を描画する方法を記載する． 

 

B-1 scf，band計算 

まず電子状態の計算である scf，band 計算を行う．なお band は計算パッケージの名前で

実態は nscf計算である． 

 

I~ set. in -leraPad 

ツー）~en ヘルプ(H)

1 wurz ite↓ 
2 &CONTROL↓ 
3 ca lcu lat ion='scf'↓ 
4 restart_mode='f rom_scratch', ↓ 
5 pseud硬 r,='/home/hamaj i/program/qe_PP/', ↓ 
6 outdi r= ./↓ 
7 pref ix='lnGaN', ↓ 
8 wf _col lect=.true. ↓ 
9 /↓ 
10 &system↓ 
11 i brav = 0↓ 
12 nat = 4↓ 
13 ntyp = 2↓ 
14 ecut wf c = 60↓ 
15 lda_plus_SIC=. true., SIC_project ion_type="orth 
16 /↓ 
17 &e I ect rons↓ 
18 conv_thr = 1.0d-6↓ 

’ 19 diagonal izat ion= davidson'↓ 
20 I↓ 
21 CELL PARAMETERS (bohr)↓ 
22 5. 97 4114954 0. 000000000 
23 -2.987057477 5.173735315 
24 0.000000000 0.000000000 
25 ATOMIC_SPECIES↓ 
26 Ga 1. 0 Ga. pbe-d-mt7f hi. UPF↓ 
27 N 1 . 0 N. pbe-mt _f h 1. UPF↓ 
28 ATOMIC POSITIONS (bohr)↓ 
29 Ga O. 000000000 3. 449156877 
30 Ga 2. 987057477 1. 724578438 
31 N 2. 987057477 1. 724578438 
32 N O. 000000000 3. 449156877 
33 K_POINTS automatic↓ 
34 12 12 8 0 0 0↓ 

〇.000000000
〇.000000000
9.742476577 

1.201766906 
6.073005195 
-0.003442287 
4.867796002 
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最終項目のK_POINTS {crystal_b}にて k点のメッシュの指定を行う．逆格子空間なら crystal，

実空間なら tpiba で座標を指定する．今回の場合は 5 つの k 点を指定し上から順に L，M，

Γ，A，H点の逆格子空間における座標に対応している．また，4列目の 30や 20の値は k点

~ band 」 n -leraPad 

ファイル（日 領祟(E) 検索（S) 表示(V) ウィンドウ(W) ツール(T} ヘルプ(f-1)

D ta E, l ~ I X •• l lll!">~ IP P.Q 
, , , I , , , , 110 , , , I , , , , 120 , , , I , , , , 130 , , , I , , , , 140 , , , I , , , , 15 
wurz i te↓ 

cal cul at ion= bands↓ 
rest a rt _~ode= 『 t rom_sと rat~~•, ↓ 
5 pseudo_かr,='/home/hama」1/program/qe_PP/',↓ 
6 outd i r二 .I↓
7 prefix二'InGaN',↓ 
8 wf _col led二.true. ↓ 
9 /↓ 
10 &system↓ 
11 i brav二 0↓
12 nat 二 4↓
13 ntyp二 2↓
14 ecutwf c二 60↓
15 lda_plus_SIC二.true., SIC_proj ed i on_type二"ort ho-at 
16 nbnd二 26↓
17 /↓ 
18 &e I ed rons↓ 
19 conv = thr l .Od-6↓ 
20 d I agona I i zat ion= dav i dson'↓ 
21 /↓ 
22 CELL_PARAMETERS (bohr)↓ 
23 5.974114954 0.000000000 
24 -2. 987057 4 77 5. 173735315 
25 0.000000000 0.000000000 
26 ATOMIC_SPECIES↓ 
2 7 Ga 1 . 0 Ga. pbe-d-mt) h i . UPF↓ 
2 8 N 1 . 0 N. pbe-mt f h 1 . UPF↓ 
29 ATOMIC_POSITIONS (bohr)↓ 
30 Ga O. 000000000 3. 449156877 
31 Ga 2 . 9 8 7 0 5 7 4 77 1 . 72 4 5 7 8 4 3 8 
32 N 2. 987057 4 77 1. 724578438 

34 K_PO I NTS {c ryst a I _b}↓ 
35 5↓ 
36 0.500 0.000 0.500 30↓ 
37 0.500 0.000 0.000 30↓ 
38 0.000 0.000 0.000 30↓ 
39 0.000 0.000 0.500 30↓ 

0.000000000↓ 
0.000000000↓ 
9.742476577↓ 

1 .201766906↓ 
6.073005195↓ 
-0.003442287↓ 
867796002↓ 

40 0.3333333333 -0.3333333333 0.500 20 
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同士の間の分割数を指定している． 

これらを計算機の適当なディレクトリに移動させ，計算を行う．計算の実行コマンドは以下

のとおりである． 

 

~（QE のディレクトリ）/pw.x < scf.in > scf.out 

~（QE のディレクトリ）/ pw.x < band.in > band.out 

 

それぞれから scf.out，bands.outが出力される． 

 

B-2 描画用のデータの整理とバンド構造の描画 

 前節での scf 計算，band 計算と同じディレクトリで描画用のデータ整理を行う．まず，

bands プログラムの機能で bands 計算の結果の整理を行う．入力ファイルは以下のとおりで

ある． 

 

 

 

このとき prefix で指定する名前が scf 計算，band 計算と一致していることを確認しておく．

これを以下のコマンドで実行する． 

 

~（QE のディレクトリ）/ bands.x < bands.in > bands.out 

 

bands.outと filbandで指定したファイル（今回は InGaN.band）が出力される． 

この後，InGaN.band に出力されたデータをグラフ描画用に整理する．以下に示す入力フ

ァイル bandplot.inを用意する． 

~ bands.in -TeraPad 

ファイル(F) ?($) 表示(V) ウィンドゥ ツール(l) /¥ルブ(H)

ロも IP 
'.Q 

1 & i nputpp↓ 
2 out d i r ='. I', ↓ 
3 pref ix='InGaN', ↓ 
4 f i I band='InGaN. band', ↓ 
5 I S'tm=. true. ↓ 
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上から順に，表示するバンドの数（全てであれば総電子数と一致），フェルミエネルギー，

参照するデータ，出力ファイル名である．フェルミエネルギーを指定することでフェルミエ

ネルギーが 0eV になるようにエネルギーを全体的に平行移動させ，バンド構造を描画する

ときに見栄えが良くなる．実行の結果，InGaN_bandplot.datと bandplot.outが出力される．こ

の InGaN_bandplot.dat は以下に示すようなファイルで，1 列目が k 点の座標，2 列目がエネ

ルギーを示す．これを Excelなどの表計算ソフトを用いてグラフに起こす． 

 

 

 

 

  

~ b.andplotin -TeraPad 
ファイル(F) 編栗lE) 検索⑤ 表示閃 ウィン

D 已 E, I ~ I X ● 噂 I it, C'¥I I、
囚....1 •••• 110 ••• 1 ••• , 120 ••• 

1 信↓
2 
3 InGaN.band↓ 
4 InGaN_bandplot.dat[EOFJ 

~ lnGaN_bandplot.dat -TeraPad 
ファイル(F) 橘里(E) 検索(S) 表示(V) ウィンドウ（

口ら巴IcS I ~ I 
奮 9 奮 1、,言,ho、、、 II I I I 120 I I I I 
1 O.OOOOOOOE+OO -8.392000 ↓ 

2 1.0219991E-02 -8.397000 ↓ 

3 2.0439982E-02 -8.399000 ↓ 

4 3.0659974E-02 -8.400000 ↓ 

5 4.0879995E-02 -8.396000 ↓ 

6 5.1099986E-02 -8.398000 ↓ 

7 6.1319992E-02 -8.400000 ↓ 

8 7.1539983E-02 -8.401000 ↓ ， 8.1759989E-02 -8.402000 ↓ 

10 9.1979980E-02 -8.404000 ↓ 

11 0.1022000 -8.406000 ↓ 

12 0.1124200 -8.405000 ↓ 

13 0.1226400 -8.407000 ↓ 

s 
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付録 C Quantum ESPRESSO による DOS，pDOSの描画 

 前項同様，本研究では QEによる scf，nscf計算を行った後に，wannier90プログラムによ

り状態密度（DOS）を計算することも可能であったが，wannier90を介さずに，QE により直

接バンド構造を描画する方法を記載する．また，QE では pDOSも計算可能であるためこれ

も併せて記載する． 

 

 

C-1 scf，nscf計算 

前章の計算とは別に，新たに scf，nscf計算を行う．scf計算の詳細は前章や藤田氏の修士

論文を参照されたい．まず scf.inと以下に示す nscf.inの 2つの入力ファイルを用意する． 
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これまでの nscf計算との違いは 18行目の occupationsオプションが tetrahedraになっている

点と，最終項目の k 点の指定が automaticになっている点である．occupationsは電子の占有

状態を示しており tetrahedra は少ない k点の情報から比較的正確な電子状態を計算する方法

である．これらを以下のコマンドで実行する． 

~ nscf. in -ieraPad 

ファイル(F) 揉里(E) 検索(S) 表示(V) ウィンドウ(¥¥) ツール(T) /¥ルプ(H)

Dも

1~urz i te↓ 
2 &CONTROL↓ 

RI 

3 calculat ion='nscf'↓ 

IP 

4 pseudo_9i r ='/home/hamaj i/program/qe PP/', ↓ ， 
5 outdi r= ./↓ 
6 prefix='lnGaN', ↓ 
7 wf _co I I ect =. t rue. ↓ 
8 ve rbos i t y ='h i gh'↓ 
9 /↓ 
10 &system↓ 
11 i brav = 0↓ 
12 nat = 4↓ 
13 ntyp = 2↓ 
14 ecutwf c = 60↓ 
15 nbnd = 26↓ 
16 nosym=. true. ↓ 

将 f
20 &e I ect rons↓ 
21 C?nv _thr = 1. Od-6↓ 
22 d 1agona Ii zat ion='davi dson'↓ 
23 I↓ 
24 CELL PARAMETERS (bohr)↓ 
25 5. 97 4114954 0. 000000000 
26 -2.987057477 5.173735315 
27 0.000000000 0.000000000 
28 ATOM I C_SPEC I ES↓ 
29 Ga 1.0 Ga.pbe-d-mt7fhi.UPF↓ 
30 N 1.0 N.pbe-mt fh1 .UPF↓ 
31 ATOMIC POSITIONS (bohr)↓ 
32 Ga O. 000000000 3. 449156877 
33 Ga 2. 987057477 1. 724578438 
34 N 2. 987057477 1. 724578438 

9156877 
36 
37 I―12 12 8 0 0 0 

0.000000000↓ 
0.000000000↓ 
9.742476577↓ 

1.201766906↓ 
6.073005195↓ 
-0.003442287↓ 
4.867796002↓ 



80 

三重大学大学院  工学研究科  

 

 

~（QE のディレクトリ）/pw.x < scf.in > scf.out 

~（QE のディレクトリ）/pw.x < nscf.in > nscf.out 

 

それぞれから，scf.outと nscf.outが出力される． 

 なお DOS についてはこれで綺麗なグラフを描くことができるが，pDOS についてはギザ

ギザになってしまうため，得られたデータに対してスムージング処理するか，scf，nscf計算

のoccupationsオプションを smearingにすることで滑らかなグラフを描画することができる．

いずれの方法でももともとの計算と大きな差がないかを確認した方がよい． 

 

C-2 DOS，pDOSの描画 

 nscf計算の結果を基に DOS，pDOS計算を行う．以下に示す 2つ入力ファイル InGaN.dos.in

と InGaN.projwfc.inを用意する． 

 

 

 

 

 

どちらのファイルについても，prefix で指定する名前が scf 計算，nscf 計算と一致している

ことを確認しておく．InGaN.dos.in 中の fildos は dos 描画用の出力ファイルの名前を指定し

ている．それぞれ以下のコマンドで実行する． 

 

~（QE のディレクトリ）/dos.x < InGaN.dos.in > InGaN.dos.out 

函 lnGaN.dos.in-TeraPad 

ファイル(F) 索($) 表示M ウ

'' 
~inputpp • 

outdi r = ./'↓ 
pref ix='lnGaN', ↓ 
f i ldos='lnGaN.dos', ↓ 
国

~ lnG~IN,. projwfc.in -leraPad 

9アイル（日 編祟(E)

D お ~ l ~ I X ●● |
, , , I , , , , 110 , , , I , , , 

~inputpp • 
,''  pref ix二 InGaN↓

outd i rニ ''  ./↓ 
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~（QE のディレクトリ）/projwfc.x < InGaN.projwfc.in > InGaN.projwfc.out 

 

InGaN.dos.in からは InGaN.dosと InGaN.dos.outが出力される．このうち，InGaN.dosを以下

に示す． 

 

 

1 列目がエネルギーの値，2 列目が DOS の値，3 列目が DOS の積算値を示している．この

うち左側 2列を用いて Excelなどにより DOS を描画することができる． 

InGaN.projwfc.in からは InGaN.pdos_atm#1(Ga)_wfc#1(s)などの各原子の各軌道に射影した

部分状態密度を出力したファイルが生成される．ファイル名の atm#n(X)_wfc#l(L) の部分は n

番目の元素 X の l 番目の軌道 L=s,p,d,f への射影を意味する．各元素でどれだけの軌道を考慮

するかは、pseudopotential で決まる．さらに p軌道 InGaN.pdos_atm#3(N)_wfc#2(p)を例にとる

と以下のような出力になっており 1列目はエネルギー，3列目以降の 3つの pdosは左から px，

py，pz，2列目の ldosはその合計を表している． 

 

奇 lnGaN.dos-TeraPad 

示(V) ウィンドウ（

1~('\,I P 

0
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
2
1
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．
 

Int dos(E)↓ 
O.OOOOE+OO↓ 
0.1266E+OO↓ 
0.4112E+OO↓ 
0.9968E+OO↓ 
0. 1409E+Ol↓ 
0. 1778E+Ol↓ 
0.2142E+Ol↓ 
0.2458E+Ol↓ 
0.2776E+Ol↓ 
0. 2962E+O 11↓ 
0.3097E+Ol↓ 
0.3214E+Ol↓ 
0.3313E+01↓ 
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このうちエネルギーと dosのいずれかをついにして pDOS を描画することができる．例とし

て GaN 中の Ga原子の pDOS及び DOSを以下に示す． 

 

 

  

~ lnGaN.pdos_atm#3(N)_wfc#2(p) -TeraPad 
ァイル(F) 穎異(E) 検索(S) 表示(V) ウィンt=?(W) ツール(l) /¥ルブ(H)

口も巴Ic:S I X RI 
I'I I I I、ho,•. 1 ...、 120I I I I I I'I  130 I I I I I I I I 140 I I I I I I I I 

1 # E (eV) ldos(E) pdos(E) pdos(E) pdos(E) 
2 -8.481 〇.785E-07 0. 166E-07 0.310E-07 0.310E-07↓ 
3 -8.471 0. 153E-04 0.302E-05 0.614E-05 0.614E-05↓ 
4 -8.461 〇.453E-03 0.828E-04 0. 185E-03 0. 185E-03↓ 
5 -8.451 〇.231E-02 0.425E-03 0.942E-03 0.942E-03↓ 
6 -8.441 〇.443E-02 0.121E-02 0. 161E-02 0. 161E-02↓ 
7 -8.431 〇.949E-02 0.465E-02 0.242E-02 0.242E-02↓ 

゜
-• A'>1 () 1~~C-()1 () QQ~C _()") () つつ()C_()") () っっ()C_()")I 

s 
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付録 D Quantum ESPRESSO による wannier波動関数の描画 

 QE による wannier波動関数の計算および描画について記載する． 

 

D-1 scf，nscf計算 

例によって，固体内部の電子の状態を知るために scf，nscf 計算を行う．このとき，pSIC

法を用いると，後に行う電荷密度や内部電場のプロット用のテータがうまく生成されない

ことがあるので，よほど大きな計算結果の違いがなければ pSIC 法を用いずに計算を行う．

もしくは，計算結果を電荷密度や内部電場のプロット用のテータが生成できるように整理

し直す必要がある． 

 

D-2 wannier90プロブラムによる wannier波動関数の計算 

 バンド構造計算の時に用いた GaN.win-start，GaN.pw2wan，GaN.win-wannier，GaN.win-band

計算の一連の wannier90 による計算のうち，最後の GaN.win-band に注目する．入力ファイ

ルは以下に示すとおりである． 
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~ lnGaN.win-band· ・TeraPad 

ファイル(F) 揉呉(E) 検索(S) 表示(V) ウィンドウ(W) ツールen"ルブ(H)
0も巴lcSIXO ® I ~ C'\ll !J P~ 

s
f
 

unc4 

f
d
 

4

a

 

d
5
 

15 

a-
— s
s
 

m~rn 
0

0
↓
 

t
t
4
 

a
a
 

↑

↑
 

t
t
r
n
 

a
a
o
 

s
s
a
 

n
n
 

6
 

0

0

1

 

t
4
t
t
t
 

c
c
a
 

n
n
 

20̀
＝
＝
↓00
0
0
 

1
ー 2

3
4
5
6
[
8
9
1
0
1
1
1
2
1
3
1
4
1
5
1
6
1
7
1
8

」232425262728293031323334353637383940414243444546474849505152535455

M
G
A
H
 

〇.500 0.000 0.000↓ 
0.000 0.000 0.000↓ 
0.000 0.000 0.500↓ 
0.3333333333 -0.33333333 

= plot↓ 

↓
 

3.633110674 
1.816555337 
1.816555337 
3.633110674 
3.633110674 
1.816555337 
1.816555337 
3.633110674 

0.000000000↓ 
0.000000000↓ 
20.629098848↓ 

1.504760303↓ 
6.256059040↓ 
0.404772427↓ 
5. 160267908↓ 
11.395691232↓ 
16.960302507↓ 
9.870774314↓ 
15.409427130↓ 

0.00000000 1.388889e-02 
0.50000000 1.388889e-02 

s 
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バンド構造計算時との差異は赤枠内の wannier_plot=.true.の部分である．バンド構造の出

力時は bands_plot=.true.，wannier波動関数出力時は wannier_plot=.true.，ハミルトニアン出力

時はwrite_hr=.true.とする．さて，wannier波動関数の出力及び描画についての話題に戻るが，

該当箇所を変更した後，バンド構造計算時と同様に，GaN.win-start，GaN.pw2wan，GaN.win-

wannier，GaN.win-band 計算の一連の wannier90 による計算を行う．出力として．

InGaN_00001.xsf などの xsf ファイルがいくつか得られる．これらはある原子の周りの結合

に対応している． 

 

D-3 wannier90プロブラムによる wannier波動関数の描画 

wannier波動関数を描画するには以下の手順を踏む． 

1. 得られた xsfファイルを xrysden で読み込む 

2. tools → Data Grid → DataGrid: data presentaition のウィンドウでは OKをクリック 

3. Isosurface/Property-plane Controls ウィンドウで、Isovalue に表示したい存在確率の値

（0~1）を入力し、Reder +/- isovalueにチェック 

4. 3. Transparency of isosurfaceを onにする 

5. 3. Isosurface/Property-plane Controlsウィンドウの submitをクリック 

これらの手順を踏んだのちに，xcrysdenに半透明な wannier波動関数が表示される．例

として以下に InN/GaN のな wannier波動関数を示しておく． 

 

 

 

 

 

口 ""-"の,,,,
Ill''" ,,~, .. 印'"' ,~"序LO

ーロ x

●
 

J~ 
國

<X "° 四““’心心,-山心""'""''
I ·~·~ I ,,_., 

」 Renderlsosurf ace as, 
Degree of tr !Cubic Spline, I . solid r wire ,-dot 
1 -;--= Isosurface・s ShadeHodel, I 

E]E] I 2 3• I • s四oth r flat I 

9心';守す 戸― ？こ唸悶aよし~~ふ;"'I四s•ld::f I忠~Ing
I 
0.05 
＂コエ 『1 Isosurface normals type, Transparency of lsosurfacec 
, ..... 巧 0.50 [ • gradient f'triangles I ,-,off • on _J 

瓢 1二：：悶ご： _, ,.,'"" 
戸こ Isovaluec lo.d I Revert (-1 Sides 

攣 (~ニI,_,,,,_,, 
tuck-and-holl・ do not e,pand Revert (・) normals 

lllck-and-cll4 ,-to otlole structure 
<" separately in each direct Ion 

~ "~1" , ...... ~ 

,._菖2 "-" 

Rot,llm 
st~, す

I " 11 f---'--' 
・100 0 100 

repeat !n x-

寺repeat !n Y-
1 
に贔ゴ

1 

repeat in 2-
1 
にこT
1 

Set COLOR para匹 ters

Set TRANSPARENCY 
parameters 

I .. —血., .... ~. , ..... , .. -., I、•-、国■E冨；】 Cl= ......... J ... II 
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付録 E Quantum ESPRESSO による電荷密度の描画 

 QE による電荷密度や内部電場の計算および描画について記載する． 

 

E-1 scf，nscf計算 

例によって，固体内部の電子の状態を知るために scf，nscf 計算を行う．このとき，pSIC

法を用いると，後に行う電荷密度や内部電場のプロット用のテータがうまく生成されない

ことがあるので，よほど大きな計算結果の違いがなければ pSIC 法を用いずに計算を行う．

もしくは，計算結果を電荷密度や内部電場のプロット用のテータが生成できるように整理

し直す必要がある． 

 

E-2 電荷密度描画用のファイルの生成 

以下のようなインプットファイル InGaN.pp.in を用意する． 

 

 

 

前半の$inputppd では，outdir に含まれる scf，nscf 計算の結果を読み込んで，必要なデー

タを出力する．この時 scf，nscf 計算時と prefix を一致させることに注意する．plot_num の

値により出力するデータを変更できる．その一部を以下に示す． 

 

 

 

 

 

~ lnGaN.pp.in -TeraPad 

ファイル(F) 揉里(E) 検索(S) 表示(V) ウ

D も ~ l d lX 勺 ~ I it, 
lo● ,、 I, , , , 110 , , , I , , , , 120, 

1 &inputpp↓ 
2 prefix='InGaN', ↓ 
3 outdi r='./'↓ 
4 p I ot _num=O↓ 
5 /↓ 
6 &plot↓ 
7 if lag二2↓
8 output_format=7↓ 
9 f i leout='charge.xsf'↓ 
1 0 xO = 0 . 0 , 0 . 0 , 0 . 0↓ 
11 el = 2.0, 0.0, 0.0↓ 
12 e2 = 0.0, 2.0, 0.0↓ 
13 nx = 100↓ 
14 ny = 100↓ 
1~ /「FOFl
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plot_num= 出力データ 

0 電荷密度 

1 全静電ポテンシャル 

2 局所イオンポテンシャル 

3 局所的な DOS 

6 スピン電荷密度 

 

計算が終わると，tmp.ppファイルが生成される． 

後半の$plotでは，temp.ppを読み込んでプロットしやすいデータに加工する．iflagの値に

より出力するデータ形式を変更できる．その一部を以下に示す． 

 

iflag= 出力データ 

2 2Dプロット用 

3 3Dプロット用 

  

次の行の output_format の値で，描画ソフトに対応したデータ形式での出力フォーマットを

指定する．その一部を以下に示す． 

 

output_format= 出力データ 

3 2D_xcrysden 

5 3D_xcrysden 

7 2D_gnuplot 

 

この例では，2D 表示のデータを gnuplot を用いて出力することを見込んでいる．この後の

行について，x0 を始点として e1, e2 で定義される 2 次元面(iflag=2)を nx × ny のメッシュ

に切って出力するように指定している．このファイルを以下のコマンドで実行する． 

 

~（QE のディレクトリ）/pp.x < InGaN.pp.in > InGaN.pp.out 

 

この後，InGaN.pp.outと charge.xsfが出力される．このデータを用いて gnuplotで表示すると

以下のような画像が得られる． 
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今回使用した gnuplotのスクリプトは以下のとおりである． 

 

#!/usr/local/bin/gnuplot -persist 

# Last modified: 2014/02/20 20:33 

set terminal postscript eps enhanced color 28 lw 2 

set output "charge.eps" 

set pm3d map 

set size square 

unset xtics 

unset ytics 

set cbtics 0.1 

set cbrange [0:0.35] 

set palette rgbformulae 33,13,10 

 

splot 'charge_gnu.dat' 

 

set outputは出力ファイルの名前．splotは参照するファイルの名前を指定している．同様に

して，xcrysden用のデータを出力し，xcrysdenで得た画像も併せて載せておく．なお，xcrysden

を用いる場合は前章と同じように Data Grid から描画を加える必要がある． 
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xcrysden では結晶構造と共に表示されるため，InGaN.pp.in で指定した平面がどこにあるか

が分かりやすい．必要に応じて描画と設定を行き来しながら必要なデータを集めるとよい． 

  

a • 
~ file 2"•'匂 J!O"lt• lGO!S 匹"

IX - C X 

I Scale: tJ n(r) I 
■ +0.0059 
口 +O.1086 
口 +0.2114
□ +0.3141 
■ +0.4168 
■ +0.5196 
Print Ther叩

戸ニ'""""'"LI I select color bas!・ 戸 OH
□ select scale lune [LliiEAR 
］。i叩...,-,-1 .. ,~ 
~I c:::: 三壬1゚:nedlsot三゚乞：：

ーロ X

6 n(rl 

J
-；
 

Set , .. .:_J 

_c•~」 ....... ,、' ,.,_" 

~I竺竺竺~,J [-llillllllla.1

LX 
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付録 F Quantum ESPRESSO による欠陥のある結晶の構造緩和計算及びバンド構造計算 

 空孔や置換による構造欠陥を有する GaN のバンド構造解析を行ったが，新規性のある結

果が特にないため，方法の記録として付録に記載する． 

 

F-1 空孔を有する結晶の構造緩和計算とバンド構造計算 

 これまでと同様に，①理想的なウルツ鋼構造を基に結晶モデルを作製し，②構造緩和計算

を行い，③バンド構造計算を行う．まず，結晶モデルを作製し VESTAなどの可視化ソフト

を用いて空孔としたい場所の原子を削除する．N欠陥を 1か所有する GaNを例に示す． 

 

 

 

例えば，図中の赤い原子の位置（分かりやすいように O 原子としている）を空孔にしたい

場合，27個目の原子であることが表示されているから，元データから 27個目の原子の情報

を削除する．このとき，元データのはじめ 2行は描画形式の指定をしているため，その分原

子の番号と行場号がずれることを注意しておく．削除した後には次に示すような空孔を有

する GaN のウルツ鋼構造となる． 

      

 

 

 

 

イル(F) Ii; 果(E) 検雰(S) 表示M ウィンドウ(Y{) ツー)l,(l] ヘルプ(HJ

ia ~ l ~ I X •• l"'(l,IPP.Q 
o, ●，, .... 110,、,I,,,, 120,,, I,,,, 130,,, I,,,, 140,,, I,,,, 150,,, ~ 
1 I 32↓ 
2 2Ga4AIOlnON4/ 2Ga4AIOlnON4↓ 
3 Ga 0 000000000 1 841747359 0. 638370000↓ 
4 Ga 3. 190000000 1. 841747359 0. 638370000↓ 
5 Ga -1 . 595000000 4. 604368397 0. 638370000↓ 
6 Ga 1 595000000 4 604368397 0. 638370000↓ 
7 Ga 1 595000000 0. 920873679 3. 233370000↓ 
8 Ga 4. 785000000 0. 920873679 3. 233370000↓ 
9 Ga 0. 000000000 3.683494717 3. 233370000↓ 
10 Ga 3 190000000 3.683494717 3. 233370000↓ 
11 N 1 595000000 0. 920873679 0. 000000000↓ 
12 N 4. 785000000 0. 920873679 0. 000000000↓ 
13 N 0. 000000000 3.683494717 0. 000000000↓ 
14 N 3 190000000 3.683494717 0. 000000000↓ 
15 N 0 000000000 1 841747359 2. 595000000↓ 
16 N 3. 190000000 1. 841747359 2. 595000000↓ 
17 N -1 . 595000000 4. 604368397 2. 595000000↓ 
18 N 1 . 595000000 4. 604368397 2. 595000000↓ 
18 Ga 0 000000000 1 841747359 5. 828370000↓ 
20 Ga 3 190000000 1 841747359 5. 828370000↓ 
21 Ga -1 . 595000000 4. 604368397 5. 828370000↓ 
22 Ga 1 . 595000000 4. 604368397 5. 828370000↓ 
23 Ga 1 595000000 0. 920873679 8. 423370000↓ 
24 Ga 4 785000000 0. 920873679 8. 423370000↓ 
25 Ga 0. 000000000 3.683494717 8. 423370000↓ 
26 Ga 3. 190000000 3.683494717 8. 423370000↓ 
27 N 1 595000000 0. 920873679 5. 190000000↓ 

OI 

31 N 0 000000000 
32 N 3. 190000000 
33 N -1 . 595000000 
34 N 1 595000000 
35 [EOFJ 

ーロ>

+ヽ,,+~J Step (0): 区り會+. ., 11• Step(px): 区 ＋ー：l
xcry辺en.,yz xcry辺en.,yz xcry辺en.,yz xcry辺en.,yz ,cry;den.,yz xcry辺en.,yz

I 
z 

t-x 
I Bond l(Go7-0l) = 1 95663(0) A 
7 Ga? Ga 0.00000 3.68349 3.23337 (0, o, OJ+ K,'i, z 
27 01 0 0.00000 3 68349 5.19000 (0, O, OJ+ x, y, z 

IAtom 27 01 O 0.00000 3.68349 5.19000 (O, O, 0)+ x, y, 2 
0cc = 1. 000 Ueq = 1. 00000 1 



92 

三重大学大学院  工学研究科  

 

 

 

 

 

この結晶構造データを用いて構造緩和計算を行う．入力ファイル vc-relax.in は以下のように

なる． 

 

 

•• xcrysd•n. 可z-ToraP必 □ X 
7,()1,(f) 損婁(E) 検;l(S) 表示M ウィンt'?(W) ツール(l)
ルプ(H)

も巴ldlX●●1~~l !J P.Q 
+i,+¥_jstの('):巨り合る●II II• Stの(px):巨 ＋ー：c: 
xcrysdon.xyz xcrysdon.xyz xcrysdon.xyz xcrysdon.xyz xcrysdon.xyz xcrysdon.xyz 
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これまでの入力ファイルとの変更点は赤枠内の occupations についてである．結晶が完全で

はないため，結合に関わるの電子の数が整数ではなくなる．それゆえ，電子の占有率を分布

で決める必要がありこのオプションが smearing である．今回は smearing の方法に gaussian

を選択した．あとはこれまでと同様に構造緩和計算を行い，出力された単位胞のベクトルや

＇芸 vc-relax.in-TeraPad 

ファイル(F) 編果(E) 検索(SJ 表示M ウィンドウ(W) ツールm "ルブ(H)

0 も ~ Ii:SI X• ®I ,L)~1 PP.Q 
1 wurzi te↓ 
2 &CONTROL↓ 
3 calculat ion='vc-relax'↓ 
4 restart_mode='f rom_scratch', ↓ 
5 PSeudo_<;Ji r, ='/home/hamaj i/program/qe_pP;', ↓ 
6 outdi r= ./↓ 
7 pref ix='GaN', ↓ 
8 wf _col led二.true. ↓ 
9 /↓ 
10 &system↓ 
11 ibrav二 0↓
12 nat = 31↓ 
13 ntyp = 2↓ 

18 /↓ 
19 &e I ect rons↓ 
20 c<;inv_thr = l .Od-6↓ 
21 d I agona I izat ion='davidson'↓ 
22 I↓ 
23 &ions↓ 
24 I↓ 
25 &cell↓ 
26 /↓ 
27 CELL PARAMETERS (bohr)↓ 
28 12.0564574802 0.0000000000 0.0000000000↓ 
29 -6.0282287401 10. 4411984575 0. 0000000000↓ 
30 0. 0000000000 0. 0000000000 19. 6153649913↓ 
31 ATOMIC_SPECIES↓ 
32 Ga 1 . 0 Ga. pz-dn-kj paw_ps I . 0. 2. UPF↓ 
33 N 1 . 0 N. pz-n-kj paw_ps I. 0. 1. UPF↓ 
34 ATOMICYOSITIONS (bohr)↓ 
35 Ga O. 000000000 3. 480399486 
36 Ga 6. 0282287 40 3. 480399486 
37 Ga -3.014114370 8. 700998715 
38 Ga 3.014114370 8. 700998715 
39 Ga 3.014114370 1. 740199743 
40 Ga 9.042343110 1. 740199743 
41 Ga O. 000000000 6. 960798972 
42 Ga 6. 0282287 40 6. 960798972 
43 N 3.014114370 1. 740199743 
44 N 9.042343110 1. 740199743 
45 N O. 000000000 6. 960798972 
46 N 6. 0282287 40 6. 960798972 
47 N O. 000000000 3. 480399486 
48 N 6. 0282287 40 3. 480399486 
49 N -3.014114370 8. 700998715 
50 N 3.014114370 8. 700998715 
51 Ga O. 000000000 3. 480399486 
52 Ga 6. 0282287 40 3. 480399486 
53 Ga -3.014114370 8. 700998715 
54 Ga 3.014114370 8. 700998715 
55 Ga 3.014114370 1. 740199743 
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原子の座標を用いて，scf計算から始まる一連のバンド構造計算を行えばよい．なお，scf計

算，nscf計算についても&system内の occupationsで smearingを選択する必要がある． 

 

F-2 Nサイト空孔を有する GaNのバンド構造 

 例として，N サイト空孔を有する GaNのバンド構造を以下に示す． 

 

 

 

欠陥によるエネルギー準位が現れ，L点付近にてバンドギャップが減少した． 
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