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半導体は材料面から大きく分けて 1つの元素のみを材料にしている「単元素半導体」と 2種類

以上の元素を材料にしている「化合物半導体」の 2種類に分けられる。 

化合物半導体は単元素半導体として最も多く使用されている Siに比べ高価で、基板の結晶欠陥

が多く割れやすいので結晶にする際に大型化が難しく、実用向きではないなどの弱点があった。

しかし、化合物半導体では複数の異なる元素を組み合わせて作ることで、Si 半導体では実現でき

なかった特性を得る事が出来、元素の組成を変えることで特性を調整する事が出来る。 

近年、一般的な Si半導体と比較して高耐圧・高耐熱・高周波パワーデバイスといった優れた特

徴を持つ GaN 系材料のワイドバンドギャップの特性を持つ化合物半導体の需要が高まっている。

この GaNは LEDの材料としても使われており、不純物として Inをどのくらいの割合混ぜるかに

よって黄色から紫色・紫外まで幅広い波長の発光を得ることができる。 

必要な波長を得る為の In の添加量や添

加位置を検討する為には、電子レベルから

の計算である量子分子動力学法が非常に

有効である。従来は量子分子動力学法に用

いる各原子のパラメーターを手動で決定

していたが、新たに人工知能を用いて精度

良く実験データを再現できるパラメータ

ーを自動決定する事に成功した。本研究で

はこの新しい手法を組み込んだ量子分子

動力学法を用いて、化合物半導体に適用

した例を報告する。 

 

Figure 1 a) GaN structure (red : Ga , blue : N) , b) the 

calculated band structure of GaN. 
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