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 青色発光ダイオードの材料となる半導体として注目されている GaNは、自発分極を仮定するこ

とによりその発光現象のメカニズムが説明されてきたが、自発分極の直接的な観測の報告はなさ

れていなかった。ごく最近、佐々木らにより、核スピンをプローブとして自発分極を実験的に直

接観測したとの報告がなされた[1]が、我々の知る限り、理論的な報告は未だなされていない。 

 GaN の第一原理計算に関しては、これまで構造や弾性定数[2]、表面に H や Gd、Ga、N、 Si

を付加させた際の計算[3-6]、格子振動の計算[7]、有効質量の計算[8]などが主に行われている。今

回我々は第一原理計算ソフトウェア OpenMXを用いて GaN のバルクに対するエネルギーバンド、

GaN 表面の部分状態密度、エネルギーバンドを計算し、実験との比較検討を行った。当日は、計

算の結果に加え、計算方法の詳細や近似の妥当性についても議論する。また、GaN の発光現象に

対する自発分極の寄与、自発分極の確証を得るための手法などについても議論する。 
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