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■研究の目的

窒化ホウ素(BN)は広い禁止帯幅(ワイドバンドギャップ )を有することが知られており、デバイス応用
が期待されている材料である〔1〕。しかし、この結晶の合成は極めて困難であることが知られ、基礎的な物
性も未だ明確になっていない状態である。このような材料には、実験結果を参照せずに電子状態をシミュ
レーションできる第一原理計算が有効である。そこで、本研究では第一原理計算によってBNの不純物添
加により可視光応答する準位を形成する元素を決定した。

■研究内容

(1)計算方法
不純物を添加した状態を模擬するために、BNのスーパーセル

を構築した。これは、例えば B31N32Xという基本単位を持つ結
晶を計算することに相当する。ここでXには遷移金属元素を入
れる。このようにして構築したスーパーセルの例を図1に示す。
図1の例は、立方晶窒化ホウ素(c-BN)で、Bサイトに Xを置換
させたモデルとなっている。

(2)可視光応答する準位を形成する元素の決定
Xに導入する遷移金属元素は原子番号21～30までをそれぞ

れ入れ替えて計算した。まず、バンドギャップ中に準位を形成
するか否かを状態密度図(Density Of States：以下、DOSという)
を計算することによって判断した。これによってバンドギャップ
中に準位形成可能な元素をスクリーニングした。その後、バン
ドギャップを正確に求めるために、F. Tranらによって提案され
た手法でバンドギャップの補正を行った〔2〕。

最終的に各不純物導入の容易さを形成エネルギーで比較し
た。その結果 Niを導入する場合が最も形成エネルギーが低く、
不純物として添加しやすいことが判明した。Niを導入した場合
の c-BNの DOSを図 2に示す。価電子帯上端(VBM)から伝導帯
下端(CBM)の距離がバンドギャップに相当する。このバンド
ギャップの間にアップスピン及びダウンスピンそれぞれ1つずつ
準位が形成されていることが分かる。この準位は Niの d電子
の局在によって作られており、これによってBNの可視光領域で
の応答が可能になることを意味する結果が得られた。

■研究の新規性・優位性

中間バンド(または準位 )を形成する元素を見
出した。これによって可視光応答するBN系デ
バイスの研究開発が可能であることが明らかに
なった。
本研究で採用した第一原理計算では、実験的
に検証しにくい物性の予測も可能であり、材料
の研究開発の指針として活用できる。

最先端の材料の研究開発において第一原理計
算の活用は非常に優位である。

■産業への展開・提案

①新規材料探索
②物性の正確な予測
③実験結果の検証
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図 2. Ni ドープ c-BN の状態密度図 

図1．C-BN のスーパーセルモデル

図2．Niドープc-BN の状態密度図
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