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はじめに：BaSi2 は 1.3eV の間接型エネルギーギャップを持ち大きな光吸収係数を持つことから太

陽電池材料として注目されおり、そのバンド構造の計算がいくつか行われている [1-4]。これらの

報告では、価電子帯の上端および伝導帯の下端が位置する波数ベクトルは異なっている。Ref. 1 で

は価電子帯の上端はΤ点と Y 点の中間、伝導帯の下端はΤ点と Y 点の中間または U 点に位置する。

Refs. 2-3 では価電子帯の上端はΓ点と Y 点の中間、伝導帯の下端はΤ点に位置している。また Ref. 
4 では価電子帯の上端はΓ点と X 点の中間、伝導帯の下端は U 点に位置している。これらの違い

の原因は明らかになっていない。また、BaSi2 は室温大気圧下で BaSi2型構造を持っており、Si 原
子は Si4四面体を形成している（図 1）。Si4 四面体の電子構造と BaSi2の電子構造は関係があるよ

うに見えるが詳細は明らかになっていない。 

そこで本研究では、BaSi2 の第一原理計算を行い、バンド構造および電子構造について調べた。

また、Si4 四面体および BaSi2 の結晶構造から Ba 原子だけを抜いた 4Si4 の電子構造計算も行い、

BaSi2のそれと比較した。 

実験：電子構造計算は密度汎関数理論（DFT）に基づく第一原理計算コード VASP を用いて行っ

た。電子交換相関エネルギーは Perdew-Burke-Ernzerhof の汎関数を用いて計算した。 

結果：我々の計算した BaSi2 のバンド構造では、価電子帯の上端はΓ点と Y 点の中間の k 点、伝導

帯の下端は T 点に位置している[5]。この結果は、Refs.2-3 と一致する。Ref.4 の計算で使用されて

いる結晶構造を検討した結果、我々が使用した結晶構造とは b 軸と c 軸が入れ替わっており、こ

れが Ref.4 のバンド構造が違う原因であることが判明した。当日は、Si4 四面体、4Si4、BaSi2 の電

子状態の比較ついても述べる予定である。 
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図 1 BaSi2の結晶構造 
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