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物質・材料のスクリーニングを行う際，多くの材料機能が点欠陥，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，格子欠陥を精確に評価することが重要となる．

例えばバンドギャップや有効質量，点欠陥の電子準位や形成エネルギー，ヘテロ界面のバンドオ

フセット等が，半導体材料や半導体ヘテロ構造を設計・探索する上での最も基本的な情報である．

しかし，多数の候補物質について，これらを実験により系統的に決定するには多大な労力を有す

る．そこで，理論計算により高精度かつ系統的な予測ができれば，物質・材料探索の加速につな

がると考えられる． 

我々は第一原理計算による半導体の基礎物性および格子欠陥特性の高精度予測のための手法の

開発と応用を進めている[1-5]．点欠陥については，スーパーセル法における欠陥間の静電相互作

用等を的確に補正することにより，比較的小さなモデルを用いても希薄な点欠陥の形成エネルギ

ーや電子準位の予測が可能になる[3, 4]．表面や界面におけるバンドアライメントも高い精度で予

測できるようになってきており[1, 2]，これらの計算を候補物質について系統的に実行することで，

信頼性の高いスクリーニングが可能になると考えられる．本講演では，このような計算手法を概

説するとともに，新しい半導体の探索や特異な点欠陥複合体構造の予測への応用例を紹介する． 
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