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はじめに： BaSi2は室温大気圧下で、Si原子がSi4四面体を形成しているBaSi2型構造をとってい

る。BaSi2は1.1-1.3eVのバンドギャップを持つ間接遷移型半導体であり、1.5eVで大きな光吸収係

数を持つことから太陽電池材料として盛んに研究されている。間接遷移型半導体にもかかわら

ず大きい光吸収係数を持つという性質は、BaSi2のバンド端付近の価電子帯、伝導帯のバンド構

造が比較的平坦であり、複数の極大点・極小点を持つために、間接遷移型バンドギャップよりも

僅かに大きい直接遷移型バンドギャップが複数存在することに起因している[1, 2]。このバンド構

造は、特徴的なBaSi2の結晶構造を反映している。このことから、Si4四面体を結晶構造のモチー

フとして持つ他のシリサイドで電子構造・光学的性質がどのようになっているか、調べることは

興味深い。本研究では、結晶構造にSi4四面体を持つナトリウムシリサイドNaSiに注目した。第一

原理計算によりNaSiのバンド構造、状態密度（DOS）、光学特性を計算した。更に、NaSiを合成

し、拡散反射法により光吸収を測定した。 

計算：NaSi のバンド構造、DOS、光学特性の計算は密度汎関数理論（DFT）に基づく第一原理計

算コード Advance/Phase を用いて行った。電子交換相関エネルギーは Perdew-Burke-Ernzerhof の

(PBE)汎関数を用いて計算した。 

結果：図１にNaSiのバンド構造を示す。価電子帯の最大値は点とX点の間の点に、伝導帯の最

小値はY点に存在することから、NaSiは間接遷移型半導体である。この間接遷移型バンドギャッ

プは1.10eVである。PBE汎関数を用いて計算したBaSi2のバンドギャップより0.35eV大きい。

HSE06汎関数を用いて計算したバンドギャップは1.68eVである。この間接遷移型ギャップよりも

0.1eV程度大きい直接遷移型ギャップ

が、Y、F、F1点、M-N間の点に存在

し、光吸収係数が大きくなることを

示唆している。当日は、計算した光

学特性、拡散反射法により測定した

NaSiの光吸収についても発表する予

定である。 
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図 1 NaSiのバンド構造 
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