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【背景】 歪を受けた Mg2Si において、熱電能が極めて向上する [1]、伝導型が変わる [2]などの特

異な現象が報告されている。半導体のバンドギャップを正確に推定する準粒子近似第一原理計算を

用いて、歪を受けたMg2Siの電子状態を計算し、これら発現機構の解明に迫る。 

【手法・結果】 準粒子自己無撞着 GW近似 PMT法による第一原理バンド計算コード “ecalj” [3] を

用いて、立方晶および正方晶 Mg2Si のバンド構造を計算した。電荷中性条件からフェルミエネルギ

ーを定め、これをエネルギー原点としてバンド分散関係をプロットした。(左図)立方晶 (格子定数 a 

= 0.635nm)に対して、実験値と同等のバンドギャップの値 0.68eV が得られた [4]。(右図)結晶単位

包体積を保ったまま、格子歪を加えて正方晶とした構造 (c=1.04a, a=b)では、価電子帯の縮退が解

け、その頂上がフェルミエネルギーに接近した。この計算結果は、面内圧縮歪を受けた Mg2Si にお

いて p型伝導が得られる傾向を示唆する。 

Fig. Calculated band diagram of cubic and distorted Mg2Si 
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