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研究成果の概要（和文）：半導体の特性は欠陥や不純物によって変えることができます。それら

の欠陥が固まりになったら、さらにその物質の物性がかわってきます。本研究は固体物質中に

不純物からナノクラスタ・ナノ構造を作ることについての理論研究です。主な成果は（１）不

純物クラスタ理論（２）AlN,ZnTeなどの半導体中の１次元的なナノ構造の理論（３）物質中の
ナノ構造によって新たな太陽電池材料の理論予測。	 

 
研究成果の概要（英文）：The physical properties of semiconductors are governed by defects, 
and those of layered materials by their interfaces. This study investigates the possibility of 
constructing nanostructures embedded inside a bulk semiconductor. Main results include 
(1) a novel theory of defect clusters, (2) a theory of quasi-1D Cr chains embedded in ZnTe 
for the purpose of making the entire bulk magnetic, and (3) a nanostructured material 
based on metal precipitates in an insulator material is proposed as a solar cell material. 
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１．研究開始当初の背景 
（１）半導体中の遷移金属不純物によって磁
性半導体を含む新たな材料は開発されてい
ます。それらの不純物が固まり・クラスタに
なることによって、物質全体の物性は劇的に
かわることが本研究代表者に発表されてい
ます。当時、本研究代表が提案したクラスタ
現象に基づいて、特に、昆布相や大理石相が
発表されています。日本国内及び国際研究業
界でクラスタ現象は注目されています。	 

	 
（２）本研究代表者により、半導体中の遷移
金属不純物についての電化中性則理論が世
界的に認められてNature誌に掲載されて、そ
の不純物理論をクラスタ・固まりに一般化す
る必要性があります。	 
 
２．研究の目的 
（１）本研究に必要な計算機及び研究環境を
たてること。	 
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（２）不純物クラスタの量子力学的な第一原
理計算によって研究する。その計算成果によ
って新たな理論模型を作ること。	 
	 
（３）個体中の遷移金属クラスタを明確にす
るために、遷移金属分子及び錯体の第一原理
計算を行い、電子相関効果、スピン状態、酸
化数を研究する。	 
	 
（４）１次元的な不純物クラスタの理論計算
及びそれによって理論模型を作ること。	 
	 
（５）多次元的なナノ構造の理論計算及びそ
れによって理論模型を作ること。	 
	 
３．研究の方法 
（１）並列化できるようなLinux計算機クラス
タを作る。TFLOPSの制度を目指す。	 
	 
（２）個体系の理論計算はVASPなど第一原理
計算ソフトで行う。本研究に必要な非局所て
きな汎関数などを本研究室で作る。	 
①	 LDA/GGA+U+NLEP+λ手法開発を行う。	 
②	 電化中性則をもとにして、理論開発。	 
	 
（３）分子・錯体系の第一原理計算は
GAMESSなどの第一原理計算ソフトで行う。	 
①	 １電子軌道理論・分子軌道法で計算する。	 
②	 電子相関効果をCASSCF手法によって評
価する。	 
	 
４．研究成果	 
（１）80CPUのInfiniBandノード間スイッチで
計算機を作れました。本研究に必要な第一原
理計算をできるような環境を作れました。	 
	 
（２）電化中性則によって不純物クラスタの
電子スペクトル予測できる理論を開発しま
した。	 
①	 GaN中のMn,Cr不純物と欠陥及び酸素不
純物のクラスタの電子スペクトルを電化中
性則によって計算して、Physical Review B誌
掲載されました。	 
	 
（３）１次元的なナノ構造に向けて、AlN半
導体中のCr不純物間相互作用の第一原理計
算を行いました。	 
①	 Cr不純物が対称性を破ってJahn-Teller効
果を起こすことを発見しました。	 
②	 Cr不純物クラスタがさらに対称性を破っ
たりすることを発見しました。その 
Jahn-Teller効果及び複数の対称性の破れによ
って新たな磁気相互作用を発見しました。こ
れらの成果も Physical Review B誌掲載され
ました。	 
	 

（４）AlN半導体中にCr不純物の１次元的な
ナノ構造の計算を行いました。熱力学的に安
定であったり、磁気相互作用複雑であったり
することを発見しました。細かい成果は現在
解析中です。	 
	 
（５）ZnTe半導体中のCr不純物の１次元的ナ
ノ構造の第一原理計算を行いました。	 
①	 １次元ナノ構造の成長には方向依存がな
いことを発見しました。化学的相互作用は等
方的であることです。	 
②	 １次元ナノ構造の断面積が大きくなった
らエネルギー的に安定になります。	 
③	 １次元ナノ構造の磁性は科学相互作用と
異なって、断面積が大きくなったら磁気励起
エネルギーが小さくなります。	 
④	 上記の成果によって、非平衡的な断面積
の小さいナノ構造を成長すれば磁気相互作
用をさい最大化できることがわかりました。
本成果は新たなデザイン原理に至ります。	 
	 
（６）GaN半導体中にGd不純物を高濃度で入
れれば、 GdN金属相にスピノダル分解するこ
とが実験的に確認されています。だが、
GaN/GdN界面はオーミックであるかショッ
トキー接合であるか知られていません。その
界面物性を明確にするために第一原理計算
を行いました。	 
①	 GaN/GdN界面はショットキー接合である
こと予測できました。電位差を求めました。	 
②	 上記のショットキー接合になっているス
ピノダル分解ナノ構造は色素増感と同じく
不純物増感すれば太陽電池材料として使わ
れることを予測しています。本成果は発表論
文及び特許に向けて発展中です。	 
	 
（７）遷移金属錯体の研究において世界で初
めて第一原理計算で低スピン状態を再現し、
新たな配位子場における遷移金属のスピン
理論は IUMRS-ICEM2012でMRS-J学会奨
励賞を受賞した。	 
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