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 第一原理計算ソフトウェア Advance/PHASEを用いて、代表的な半導体の物理量を計算する。それぞ

れの材料について、格子定数、状態密度、バンドギャップ、弾性スティフネス定数、電子誘電関数を計

算する。 
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1. はじめに 

Advance/PHASEは密度汎関数理論に基づきコ

ーン・シャム方程式を解くことで、物質の電子状

態を計算する第一原理計算ソフトウェアである。

本稿では Advance/PHASE を用いた半導体物理

量の計算事例を紹介し、半導体ロードマップに示

されるような半導体デバイス開発で重要とされ

る課題に第一原理計算がどのように適用できる

かを示す。第一原理計算によって必要な物性値を

求めることができれば、新規材料探索の指針とす

ることも可能である。 

以下、いくつかの代表的な半導体について、格

子定数、状態密度、バンドギャップ、弾性スティ

フネス定数、電子誘電関数を計算する。 

 

2. 格子定数の最適化 

本稿ではダイヤモンド構造もしくは閃亜鉛鉱

構造を持つ半導体材料を扱う。ダイヤモンド構造

を持つ代表的な半導体 Siの原子配置図を図 1に、

閃亜鉛鉱構造を持つ代表的な半導体 AlAs の原子

配置図を図 2に示す。各材料の格子定数は、スト

レステンソルの全成分がゼロとなるようにして

求める。 

求められた格子定数を表 1に示す。実験値を非

常によく再現していることが分かるが、実験値よ

りも大きな値を見積もる傾向が見られる。これは 
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図 1 Siの基本格子 

 

図 2 AlAsの基本格子 
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表 1 格子定数 括弧内は実験値との差 

 格子定数 [Å] 

Si 5.457 (0.5%) 

C 3.597 (0.9%) 

Ge 5.560 (-1.5%) 

AlP 5.515 (1.2%) 

AlAs 5.727 (1.2%) 

InP 5.950 (1.4%) 

3C-SiC 4.386 (0.6%) 

GaP 5.470 (0.3%) 

Si0.5Ge0.5 5.597 (1.1%) 

 

一般化密度勾配近似（GGA）[3]を用いているた

めで、局所密度近似（LDA）[1] を用いた場合に

は反対に格子定数は小さく見積もられる。よい収

束性を得るため Ge の計算のみが LDA を用いて

おり、そのため実験値より小さな格子定数が求め

られている。 

 

3. バンド構造 

ここでは、半導体中のキャリア濃度を決定する

基本的な材料特性であるバンドギャップを計算

する。上で求めた格子定数を用いて自己無撞着

（SCF）計算で電荷密度を求め、それを入力とし

て Advance/PHASE 付属の ekcal で計算を行う。 

SCF計算ではブリルアンゾーン内全体にわた

って k点をサンプリングしたが、バンド図作成に

必要になるのはブリルアンゾーンの対称性の高

い点を結ぶ直線に沿って計算されたエネルギー

固有値である。Advance/PHASE では GUIを用

いて簡便に対称性の高いk点を指定しサンプリン

グを行うことができる。 

面心立方格子(fcc)のブリルアンゾーンを図 6 

に示す。Γ点、X点、L点、U点を図のように定

義し、これらの点を結ぶ直線にそってバンド図を

求める。 

図 4から図 6に Si、AlAs、3C-SiCについて得

られたバンド図を示す。この結果からバンドギャ

ップおよびその種類（直接・間接ギャップ）を読

み取ることができる。得られたバンドギャップを

表 2に示す。Siおよび AlAsの場合、[100]方向に

伝導帯の極小値が存在し、Γ点にある価電子帯極

大値とは波数ベクトルが異なるため、間接ギャッ

プを持つことが分かる。一方、3C-SiCの伝導帯

はΓ点で極小値を持ち、直接ギャップを持つ。

LDAやGGAを適用した密度汎関数理論に基づく

計算ではバンドギャップが小さく見積もられる

ことが知られているが、ここで得られた結果もそ

れを示している。 

 

 

図 3 ダイヤモンド構造および閃亜鉛鉱構造のブ

リルアンゾーン：Γ点、X点、L点、U点を示す。 

 

表 2 バンドギャップ（単位：eV）括弧内は 

実験値との差 

 バンドギャップ [eV] 

Si 0.560 (-46.1%) 間接 

C 3.918 (-28.8%) 間接 

Ge 0.327 (-51.3%) 間接 

AlP 1.714 (-30.0%) 間接 

AlAs 1.442 (-33.2%) 間接 

InP 0.408 (-69.8%) 直接 

3C-SiC 0.408 (-85.7%) 直接 

GaP 1.769 (-21.7%) 間接 

Si0.5Ge0.5 0.599 (-34.7%) 間接 
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4. 状態密度 

次に状態密度を求める。上記バンド構造計算と

同様、SCF計算によって求められた電荷密度をも

とに ekcal を用いて計算を行う。状態密度が求め

られれば、それを用いてキャリア密度などのマク

ロの物理量を求めることができる。 

電荷密度の更新を行わないことで、ekcalでは

より多くのk点分割数を用いてより詳細な状態密

度図を得ることが可能である。また、バンド数を

増やすことで、高いエネルギー領域までの状態密

度を計算することができる。 

 間接ギャップを持つ Si、AlAs、および、直接ギ

ャップを持つ3C-SiC について得られた状態密度

図を図 7 から図 9 に示す。これらのグラフでは

価電子帯上端のエネルギーをゼロとしている。価

電子帯と伝導帯との間にバンドギャップが存在

することが分かるが、その値は実験値よりも小さ

なものとなっている。これは、バンド構造計算の

項で述べたように、LDAや GGAを適用した密度

汎関数理論に基づく計算に見られる傾向である。

このバンドギャップの過小評価により、価電子帯

上端および伝導体上端の状態密度に大きく依存

するキャリア密度は、過大評価されることが予想

される。 

5. 弾性スティフネス定数 

 高密度化・高集積化が進む半導体デバイスにお

いて、安定性・生産性にかかわる強度特性評価は

重要な課題である。ここでは第一原理計算を用い

て材料の弾性スティフネス定数を求め、実験値の

再現性を検証する。弾性スティフネス定数は、界

面の歪みを扱う際に強度特性評価として用いる

ことが可能である。 

格子定数の最適化と同様に Advance/PHASE

のストレス計算機能を使用し、弾性スティフネス

定数を計算する。 

ストレステンソル成分を 、ひずみ成分をeと

したとき、弾性スティフネス定数 Cは以下のフッ

クの法則によって記述される（立方結晶の場合）。 

zx44xzzx

yz44zyyz

xy44yxxy

zz11yy12xx12zz

zz12yy11xx12yy

zz12yy12xx11xx

eC)σ(σ

eC)σ(σ

eC)σ(σ

eCeCeCσ

eCeCeCσ

eCeCeCσ













 (1) 

従って、構造最適化によって求められた最安定の

立方格子に、例えば x軸方向にひずみ exxを加え

たとき、弾性スティフネス定数 C11、C12は式(2)(3)

から求められる。 

図 4 Siのバンド構造 図 5 AlAsのバンド構造 図 6 3C-SiC のバンド構造 
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図 7 Siの状態密度 

 

図 8 AlAsの状態密度 

 

図 9: 3C-SiCの状態密度 

 

 

xxxx11 /eσC   (2) 

xxyy12 /eσC   (3) 

Advance/PHASE では、stress tensorオプショ

ンをオンにすることで簡便にストレステンソル

を計算することができ、ストレステンソルは以下

の形式で出力される。 
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 それぞれの材料についての計算の結果を表 3 

に示す。過小評価される傾向が見られるが、実験

値を再現した結果となっている。弾性スティフネ

ス定数からは以下の式を用いてヤング率 Y、ポア

ソン比 P、体積弾性率 V を求めることができる。 
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6. 電子誘電関数 

 誘電関数は物質の電気的・光学的（屈折率、反

射率など）性質を決定する重要な物質量であるが、

その測定は必ずしも容易ではない。だが、

Advance/PHASE を用いれば、電子工学・光学の

分野で必要なほぼ全ての波長域における誘電関

数を計算することが可能である。 

ここでは Advance/PHASE に付属する

epsmainを用いて電子誘電関数を求める。ekcal

を用いた計算と同様、まず phaseにて電荷密度を

求め、次にその電荷密度を用いて epsmainで電子

誘電関数を計算する。誘電関数計算では電子のバ

ンド間遷移を取り扱うため、遷移の終状態である

高いエネルギーの波動関数まで求める必要があ

り、また乱雑位相近似（Ramdom Phase 

Approximation）[4][5][6]によって誘電関数の虚

部を求め、さらにその虚部をクラマース・クロニ

ッヒ変換[7][8]し実部を計算するため、虚部が広
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い範囲で求められている必要がある。従って多く

のバンド数が必要となる。 

 

表 3 弾性スティフネス定数（単位：N/m2） 

括弧内は実験値との差 

 C11 [N/m2] C12 [N/m2] 

Si 
1.53E+11 

(-7.7%) 

5.67E+10 

(-11.5%) 

C 
1.01E+11 

(-6.3%) 

1.16E+11 

(-6.4%) 

Ge 
1.38E+11 

(-9.3%) 

5.27E+10 

(-19.7%) 

AlP 
1.23E+11 

(-7.2%) 

5.90E+10 

(-12.6%) 

AlAs 
1.04E+11 

(-13.3%) 

4.92E+10 

(-13.8%) 

InP 
8.35E+10 

(-17.4%) 

4.55E+10 

(-18.9%) 

3C-SiC 
3.78E+12 

(7.2%) 

1.22E+12 

(-12.8%) 

GaP 
1.33E+11 

(-5.1%) 

5.79E+10 

(-6.6%) 

Si0.5Ge0.5 
1.32E+11 

(-10.3%) 

4.69E+10 

(-16.4%) 

 

epsmainでは擬ポテンシャルが遷移モーメン

トに及ぼす効果を補正することによって、全電子

計算と同じ誘電関数を得ることができる。ここで

は、遷移モーメント補正法に Kageshima- 

Shiraishi 型補正[9]を用いる。 

Si、AlAs、3C-SiC についての計算の結果を図

10から図 12に示す。今回の計算ではバンドギャ

ップが小さく見積もられており、価電子帯から伝

導帯への遷移に起因する誘電関数に、静的誘電率

の計算値が実験値と大きく異なる場合があるな

ど、影響を及ぼす結果となっている。 

 

図 10 Siの電子誘電関数 

 

 

図 11 AlAsの電子誘電関数 

 

 

図 12 3C-SiC の電子誘電関数 
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7. まとめ 

 本稿では、第一原理計算の半導体材料への適用

可能性を調べるために、比較的単純な結晶構造を

持つ既存の半導体について計算を行った。その結

果、バンドギャップは過小評価され、それに依存

する誘電率も実験値と異なる。しかし、バンドギ

ャップはハイブリッド汎関数の適用による改善

が報告されており、今後、精度のよい計算が可能

になる。 

これらのことから、第一原理計算は、新規半導

体材料の開発に対して、有用なツールとなりえる

だろう。 
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