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2 次元物質はバルク物質とは異なる性質を示

すことから近年注目を集めている[1]。特に、

ダングリングボンドを持つ 2 次元物質は環境

に応じて種々の構造を示すことが知られてお

り、複雑化する 2次元物質の構造と特性の関わ

りを正しく理解することが求められる[2-4]。本

研究では III族窒化物の 2次元 2層シート構造

に着目し、第一原理分子動力学(FPMD)法を用

いて有限温度下での安定構造を探索し、さらに

得られた種々の構造について電子状態の解析

を行った。 

本研究では、パッケージソフトウェア VASP

を用いて、密度汎関数理論に基づく FPMD 計

算を行った。4×4、6×6、12×12 の異なる周

期を持つセルを用いて計算を行った。一般化勾

配近似(GGA)に基づく Perdew-Burke-Ernzerhof 

(PBE)らによる交換汎関数を用い、射影演算子

補強波法 (PAW)に基づく擬ポテンシャルを使

用した。k点サンプリングは、4×4と 6×6セ

ルを用いた計算では 2×2×1のメッシュ点、12

×12 セルを用いた計算では Γ 点とした。平面

波基底のカットオフエネルギーは 400eV とし

た。 

FPMD計算の結果、有限温度において準安定

状態を含む複数の安定構造が得られた。Fig. 1

に構造を示す。(a)はバルクから切り出した構

造(Bulk 2-layerモデル)で、初期構造である。(b)

は Gaと N原子が同一面内に配置した構造(flat

モデル)、(c)と(d)はそれぞれバックリングを持

ち、本研究において新規に見いだされた構造で

ある(Opt100、Opt1100 モデル)。構造安定性の

要因を明らかにするため、構造変化に伴うエネ

ルギー変化を調べた。flatモデルは Bulk 2-layer

モデルに比べ、約 0.4eV/atom エネルギーが低

いことがわかった。flatモデルの層間距離を変

化させると、距離の増大・減少ともにエネルギ

ーが上昇することから、flat構造はエネルギー

極小構造であることがわかり、準安定構造のひ

とつであると考えられる。実際に、Bulk 2-layer

を初期構造として構造最適化を行うと、flatモ

デルが安定構造として得られることを確認し

ている。しかしながら、flat構造からバックリ

ングを生じさせた Opt-100、Opt-1100はさらに

低いエネルギーを示し、バックリングが構造安

定化に大きく寄与することが明らかとなった

（Opt100 と Opt1100 のエネルギーはほぼ同じ

であった）。発表では、電子状態の詳細につい

ても報告する。 
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図 1: 2層 GaNの初期構造と準安定構造。 
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