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深紫外線(DUV)や真空紫外線(VUV)への応用が可能な固体発光素子として岩塩構造酸化マグネ

シウム亜鉛の混晶(RS-MgxZn1-xO)に注目している。既に高Mg組成の発光特性等をカソードルミネ

ッセンス(CL)測定にて明らかにしてきたが[1]、基礎的な物性が未だ不明瞭である。特に電子・光

デバイス設計に重要な電子有効質量が混晶系では明らかになっていない。そこで本研究では

RS-MgxZn1-xOの電子有効質量を第一原理計算に基づいて推定することを目的とした。 

RS-MgxZn1-xOの混晶のモデリングは 16原子のスーパーセルで行った。原子配置は形成エネルギ

ーを比較して安定な構造を決定した。その後、各組成における電子状態計算を密度汎関数理論に

基づく第一原理計算、ならびに輸送係数計算を BoltzTrapによって行った。電子の有効質量はそれ

ぞれ電気伝導により求める方法(mc)と[2]、ゼーベック係数より計算する方法(ms)を使用した[3]。 

Fig. 1 に電気伝導から算出した電子有効質量(mc)の Mg 組成依存を示す。mc は RS-ZnO から

RS-MgOまでほぼ単調に増加する傾向があり、Vegard’s則でよい近似となる。一方、Fig.2 に示す

ゼーベック係数より求めた有効質量(ms)はMg組成に対して増加傾向にあるが、Vegard’s則から外

れる結果となった。しかし、いずれの手法でも Mg 組成による有効質量の変化分は概ね一致して

いる。したがって、mcや msの変化分に着目することで、他のバンド曲率による有効質量なども混

晶系において推定することが可能である。 
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Fig.1 Conductive effective mass for RS-MgxZn1-xO. 
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Fig.2 Seebeck effective mass for RS-MgxZn1-xO. 
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