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[緒言]：原子構造や物性を信頼性高く予測できる第一原理計算は、計算負荷が大きくなるため特異

構造への適用は難しいことが多い。この場合、機械学習と第一原理計算データを基に計算の信頼

性と高速性を並立させた原子間ポテンシャルが有効と期待される。そこで我々はこの方法論を窒

化物半導体に適用し、特異構造が熱物性等の諸物性に及ぼす影響の解析を目指して研究を進めて

いる。本講演では我々の研究の現状を紹介し、この方法の可能性を議論したい。 

[方法]：高次元ニューラルネットワークを用いた原子間ポテンシャル（HDNNP）の構築法[1]を採

用した。様々な原子配置に対して密度汎関数法（DFT）計算したデータ（全エネルギーおよび各

原子に働く力）を再現するように機械学習した。なお、特異構造周辺の原子についても高い信頼

性が得られるよう、データサンプリングや機械学

習の方法にいくつか工夫をしている。 

[結果]：N 原子空孔を 1 個含むウルツ鉱型 GaN 結

晶モデル（Ga16N15）を用いて作成した HDNNP で

[001]方向の熱伝導率を計算した結果を図１に示す。

無欠陥の場合に熱伝導率の DFT 計算結果を再現で

きることは既に報告したが[2]、N 原子空孔の導入

により熱伝導率が大きく低下する様子を確認でき

た。講演では、HDNNP の信頼性や現実的な空孔密

度での熱伝導率計算に向けた課題と展望を議論す

る他、AlN/InN 界面等についての予備的な結果も紹

介し、HDNNP による窒化物半導体特異構造の研究

の今後の展望を議論したい。 
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図 1：HDNNP による GaN 結晶の(001)方向の熱伝

導率計算結果。欠陥無し（黒線）および N 原子空

孔あり（赤線）の場合。 
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