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	 【背景・目的】AlNや ZnOに代表されるウルツ鉱型構造の圧電材料は、電子デバイスやピエゾ

トロニクス素子として広く応用利用されている。ウルツ系材料の圧電定数は比較的に小さく、元

素置換等によって圧電性を高める研究が活発に行われている。特に、ScxAl1-xN の圧電定数は AlN

の約 5倍もの増大を示すことが報告され大きな注目を集めている[1]。第一原理計算によって、AlN

中 Scの圧電性増大効果の理解が示されてきたが[2]、一般的に適用可能なウルツ系圧電材料の高機

能化設計指針は明らかではない。本研究では、ウルツ鉱構造型材料の圧電定数を支配するパラメ

ータを第一原理計算と統計解析手法を用いて抽出することを目的とする。 

	 【計算方法】ICSD結晶構造データベースに掲載されているウルツ鉱構造を有する物質群に対し

て、第一原理計算を実行し、圧電 e 定数（e33）を計算する。第一原理計算はコード“HiLAPW”

を使用する。ウルツ鉱構造の格子定数（a, c）と原子座標（u）は計算で最適化した値を用いる。

統計解析はパッケージ“R”を使用し、計算した e33データに対して一般化線形モデル解析を行い、

e33と強く相関関係を持つパラメータを特定する。 

	 【結果・議論】計算したウルツ構造物質群の圧電 e 定数（e33）は、格子定数比 c/a と最も強い

相関関係を持つ結果が得られ（図１）、近似的に“e33 ∝ c/a”と表すことができる。興味深いこと

に、過去に計算された三元系の Sc0.5Al0.5Nモデルの e33値[2]もこの関係の延長線上にあることが分

かった。統計解析の結果は、より良い相関関係として、構成元素のイオン価数 Zを用いた“e33 ∝ 

Z(c/a)”の関係が得られた。圧電定数の定義式から、第一原理解析結果を併用してこの近似式が導

かれることが示される。この結果は、「c/aがより小さい物質は、より高い e33を持つ」ことを示し

ている。この関係に基づいて、c/a値を変化さ

せた歪み AlNや仮想ウルツ物質 LiX (X = H, F, 

Cl, Br, I)に対して e33が実際に c/aと強い相関

関係があることを実証する。また、ZnO の圧

電定数に対する Ca 置換効果を計算し、Ca 置

換によって c/a が減少し、e33が顕著に増大す

ることを示す。 
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	 図１：圧電 e定数(e33)と格子定数比 c/aの計算値. 
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