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研究成果の概要：KKR グリーン関数法にもとづくフルポテンシャル・オーダーN 法とその計
算機コードを開発し、これまで取り扱いが困難であった大規模系の高精度なフルポテンシャル

計算および大規模不規則系に対するコヒーレントポテンシャル近似の適用を可能にした。この

研究によって１００層程度の厚さを持つ薄膜の第一原理フルポテンシャル計算や１００００層

程度までのマフィンティンポテンシャル模型に対する計算を実施し、大規模系に対する新しい

知見を得るとともに、新材料、新デバイスのデザインを行なった。 
 
交付額 
                               （金額単位：円） 

 直接経費 間接経費 合 計 
2005年度 10,700,000 0 10,700,000 

2006年度 11,500,000 0 11,500,000 

2007年度 11,500,000 0 11,500,000 

2008年度 7,400,000 0 7,400,000 

総 計 41,100,000 0 41,100,000 

 
 
研究分野：数物系科学 
科研費の分科・細目：物理学 数理物理・物性基礎 
キーワード： (1)計算機マテリアルデザイン (2)第一原理電子状態計算 (3)オーダーN 法  

(4)フルポテンシャル KKR 法 (5)量子シミュレーション (6)量子デザイン  
 
１．研究開始当初の背景 
ＫＫＲグリーン関数法は、散乱問題や不純物
問題を正確に取り扱うことができる、高速高
精度な計算が可能であるなどの利点がある。
本研究グループではこのＫＫＲ法に１）不規
則合金のような系の計算（ＣＰＡ）、２）一
切のモデルを仮定しないポテンシャルの取
り扱い（フルポテンシャル）、３）サブミク
ロンサイズの計算（オーダーＮ）を取り入れ
ることに成功した。しかしこれらの３つの開
発はそれぞれ独立に行われており、これらの
手法を組み合わせるような試みはなされて
いない。より現実の物質に即した計算を行う

ためには、これらの手法の全てを統合した量
子シミュレータの開発が必要である。 
 
２．研究の目的 
サブミクロンサイズの第一原理電子状態計
算を高精度、高速で計算し、信頼性のある計
算機マテリアルデザインを可能にするため
にオーダーＮ・フルポテンシャルＫＫＲグリ
ーン関数法を開発する。 
 
３．研究の方法 
以下の方法で研究を進めた。 
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１）フルポテンシャル KKR 法の精度向上、
高速度化と安定性の向上をはかり、より大き
な系の計算に備える。 
２）遮蔽グリーン関数法を用いたオーダーN
法の計算機コードを再構築して、フルポテン
シャル法の適用、線形応答計算の適用等に備
える。 
３）これらの成果をもとにオーダーＮ・フル
ポテンシャルＫＫＲグリーン関数法を開発
する。 
４）線形応答計算に遮蔽グリーン関数法を用
いたオーダーＮ手法を導入する。 
５）開発された手法を用いて、現実に近い膜
厚をもつ薄膜の電子状態計算、輸送現象の計
算を行い、新材料、新デバイスの計算機マテ
リアルデザインを実施する。 
 
４．研究成果 
 本研究は方法論の開発と、そのような方法
論を用いて、現実的な物質群の電子状態の量
子シミュレーションおよび量子デザインを
実行することである。方法論の開発としては、
１）フルポテンシャル・オーダーN法、２）
オーダーN輸送現象第一原理計算手法、３）
最適化有効ポテンシャル法の開発を行なっ
た。またそれらの手法の応用として、４）パ
イライト型遷移金属カルコゲナイドの電子
状態と磁性、５）ハーフメタリック希薄反強
磁性半導体の輸送現象、６）ゼーベック係数
の第一原理計算、７）半導体へテロ構造を用
いた核スピン操作、８）スピン輸送の第一原
理計算、９）ミクロン厚さ薄膜の第一原理電
子状態計算、１０）キュリー温度スレーター
ポーリング曲線、１１）相互作用効果および
多重散乱を考慮した原子間相互作用、１２）
ショットキー障壁の第一原理計算、１３）ハ
ーフメタリック反強磁性体のデザインとそ
れを用いた GMR 素子の研究、１４）YMn2
の電子状態と磁性、１５）Sm2Fe17N3永久磁
石の電子状態と磁気異方性、の研究を行った。
これらのうち、１２）について簡単に説明す
る。                                                                   
 金属と半導体の接合界面では金属と半導
体の電子状態に応じて、ショットキー障壁が
形成される場合と、オーミック接触が得られ
る場合がある。このような界面における障壁
やオーミック接触の形成は界面の数層で起
こっていることではなく、半導体側の多くの
層を含む領域で生じている。したがって、微
視的な取り扱いは困難であり、半導体工学に
おいてこのような金属と半導体の接触は準
巨視的な現象論で扱われる事が多い。 
このような現象論においては微視的な観点
では一体何をもってショットキー障壁と見
做すかと言った基本的な質問にも的確に答
えることは難しい。本研究では、このような
多数の層におよぶ金属半導体界面付近の電

子状態をオーダーN・フルポテンシャル KKR
法でとりあつかい、ショットキー障壁の形成
について微視的な理論を展開した。 
 図１および２にそれぞれ n型、p型ドーピ
ングの場合の局所状態密度を濃淡で表した。
横軸は多層膜の厚さ方向の位置を表し、縦軸
はフェルミレベルを基準にしたエネルギー
である。白く抜けている部分は半導体ギャッ
プに相当する。左側のギャップのない部分は
Al層に対応する。通常教科書でバンドベンデ
ィングの概念的な説明に良く用いられる図
が何を表したものかはっきりとはしないが、
仮にその概念が図１、２で表現した局所状態
密度に対応するものとすれば、これらの図は
金属・半導体界面にバンドベンディングが起
こっていることを示しているものと言える。
これらの様相は半導体層の厚さがが約３０
層を超えるあたりから見えてくる。本計算で
は約６０層になると界面付近でのバンドベ
ンディングは層の厚さに敏感ではなくなる。 
 n 型、p 型ドーピングのバンドベンディン
グは顕著に違っているが、ともにショットキ
ー障壁が形成されていることがわかる。しか
し、p 型ドーピングに対して障壁は低く、ほ
ぼオーミック接触となっていると言える。実
際、実験的には n 型ではショットキー接触、
p 型ではオーミック接触になる場合が多いと
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図１ Al/n-type GaNの状態密度 



報告されており、本計算は実験と良く整合し
ているといえる。n 型で高いショットキー障
壁、p 型で低いショットキー障壁となった理
由は、GaNの接触前のドナー準位が Alのフ
ェルミエネルギーより約 3.3eVとかなり高い
位置にある一方、アクセプターレベルが Al
のフェルミエネルギーよりわずか約 0.2eV 
だけ低い位置にあるためである。n 型、p 型
のいずれの場合も層の中央付近では安定し
た n型、p型の半導体の電子状態を示してお
り、ドナーレベル、アクセプターレベルはそ
れぞれ伝導帯の下端、価電子帯の上端に位置
しており、フェルミレベルはそこにピンされ
ている。 
 金属との界面付近をよく見ると半導体側
のギャップ中に金属誘起ギャップ状態
（MIGS）が形成されていることがわかる。
このような MIGS が障壁の高さに影響を与
えていることは確かであるが、定量的な議論
をするためにはさらに大規模な系に対する
計算を行う必要がある。 
 層の右端は真空層に接触している。ただし
この真空層は薄く、その外側には強い斥力ポ
テンシャル（約 40eV）がおかれている。こ
の影響で、真空層ポテンシャルが現実の真空
ポテンシャルに漸近する以前に切断された
可能性がある。このため真空レベルが価電子

帯の上端より約 0.5eV低い位置に存在し、そ
のため半導体界面との間にショットキー障
壁を形成したと見ることができるが、この議
論の確認のためには真空層を十分とった計
算が必要である。 
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図２ Al/p-type GaNの状態密度 
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