
Table I  Calculated piezoelectric constants 

of Mg2xNbxAl1-3xN. 

Fig. 1 Crystal structure of 

Mg0.375Nb0.1875Al0.4375N. 
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【諸言】 

昨年、窒化アルミニウムに NbとMgを添加することにより、圧電定数が 4倍以上に増大するこ

とが報告された[1]。この現象を電子状態計算の立場から解明することに成功したので報告する。 

【計算手法】 

第一原理バンド計算ソフトウェア PHASE/0を用いて[2]、平面波基底を採用した密度汎関数法に

基づく擬ポテンシャル電子状態計算を行った。電子状態から圧電定数を求める手順はベリー位相

分極理論に基づき確立されているので[3]、同手法に則って計算した。 

原則として、擬ポテンシャル法の計算では原子配置を具体的に与えなければならない。元素が

ランダムに配置している場合には、複数の原子配置を考慮して、

それらの平均的な描像を抽出することが望ましいが、計算量が多

くなる問題がある。そこで本研究では、Mg と Al が周期表で隣

り合う元素であることに着目して仮想結晶近似[4]を適用し、Mg

と Al の配置を平均（均一）化した。そして、原子配置を添加濃

度につき一つに限定することにより、計算負荷を軽減した。例と

して、Mg0.375Nb0.1875Al0.4375N の原子配置を Fig. 1に示す。絶縁性

を保つために、Nb一つにつき、Mg二つを Alと置換した。緑球

がMgと Alの中間の性質を持つ「原子」である。 

【結果】 

圧電定数 d33のMg+Nb置換量依存性を Table Iに示す。

Mg ならびに Nb を添加することによる圧電定数の増大

を、定量的に再現することに成功した。格子定数の置換

量依存性についても実験とよく合う結果を得ており、弾

性定数の計算結果と併せて、講演で報告する。 
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