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【はじめに】半導体ナノワイヤは次世代ナノデバイスの構成要素として注目され、その形状およ

び構造制御が可能となってきている。特に、III-V化合物半導体材料によって作製されるナノワイ

ヤでは、バルク状態での結晶構造(閃亜鉛鉱構造)とは異なる結晶構造(ウルツ鉱構造)や回転双晶等

の積層欠陥の形成が可能になっている。[1]さらに近年では、InAsナノワイヤおいてこれら結晶構

造および積層欠陥に起因して電気伝導率や移動度が大幅に変化することも報告されている。[2,3]

しかしながら、これら結晶構造および積層欠陥がナノワイヤの電気的性質におよぼす影響に関し

ては不明な点が多い。これまでに我々は、理論計算に基づきIII-V化合物半導体ナノワイヤの構造

および電子状態を解析し、直径の小さなナノワイヤにおいてはサイズ効果によって特異な電子構

造が出現する可能姓を指摘してきた。[4]本研究では、密度汎関数理論に基づく電子状態計算によ

り、異なる結晶構造を持つInAsナノワイヤの電子状態の詳細と電気伝導率を解析する。 

【計算方法】密度汎関数理論にもとづく一般化勾配近似により、ナノワイヤ側面を擬似水素で終

端した閃亜鉛鉱(ZB)構造およびウルツ鉱(WZ)構造のナノワイヤでのバンド構造を計算する。さら

に、得られたバンド構造からボルツマン方程式[5]を用いて電気伝導率を計算する。 

【結果および考察】FIG.は密度汎関数計

算によって得られた、ZB 構造および WZ

構造の InAs ナノワイヤ(直径~1.3 nm)の

バンド構造を示したものである。この図

から、両構造においてエネルギーギャッ

プ値がサイズ効果によって~1.3 eV 程度

増大していることがわかる。また、ZB

構造およびWZ構造のナノワイヤにおけ

る電子の有効質量はそれぞれ 0.06 およ

び 0.42 となりバルク状態での計算値(そ

れぞれ 0.015 および 0.012)に比べ大きな

値をとる。特に WZ 構造のナノワイヤに

おける有効質量は、ZB 構造のものに比

べて 7 倍の値になっており、これらの違

いがナノワイヤの電気伝導率および電

子移動度に影響をおよぼすものと考えられる。講演では、ボルツマン方程式によって得られたこ

れらナノワイヤにおける電気伝導率に関する解析結果についても議論する。 
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FIG.: Calculated one-dimensional band structures of (a) zinc 
blende and (b) wurtzite structured InAs nanowires obtained 
by density functional calculation. The energy of valence ban 
maximum is set to zero. Geometries are also shown. 
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