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研究実績 

の概要 

１． 研究背景と目的 

本研究の目的は，半導体材料の物性を予測する新しい計算手法を開発することである．

具体的には，第一原理計算の結果を熱統計力学的に扱うことにより，原子配置の実現確率

と材料物性値を算出する手法を開発する．さらに，本手法を IV 族混晶系太陽電池用半導

体に適用し，SiSnC 系と GeSnC 系のバンドギャップを予測することを試みる．なお，こ

の新しい計算手法を“箱庭法”と命名する．このような計算手法は前例がなく，学術的に

も価値が高い成果が得られると考える．また，研究成果は産業界において，結晶の品質改

善や製品の開発加速に寄与する意義を持つ． 

 

2. 研究成果の概要 

 箱庭法を開発し，それを太陽電池の変換効率予測システムに組み込んだ．この全体像を

図1に示す．IV族混晶半導体における添加元素（CやSn）の組成を与えれば，自動的にバ

ンドギャップと変換効率を算出できるシステムとなっている． 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

図 1 太陽電池の変換効率予測システムの全体像と箱庭法の位置づけ 

※ 次ページに続く 



 

研究実績 

の概要 

 

図 2 に GeSiSn 混晶系のバンドギャッ

プEgの計算値（実線）と実験値（赤）を

示す．実験は名古屋大学で行われたもの

である．現時点で実験値は1つしか得ら

れていないが，計算と実験は望ましい一

致を示している．さらに，Si や Ge薄膜

成長において添加原子が固溶度より数

桁高い非平衡状態で取り込まれる機構

の解明にも成功した．         図2 GeSiSn系のバンドギャップの計算値 

 

３．研究成果および外部資金の取得状況 

本成果を学術誌（ECS JSSST および日本機械学会論文集）に投稿し，採択された．ま

た，本成果を含む内容について米国電気化学会（ECS）から招待講演（2018年 10月，メ

キシコ）の依頼を受けた．なお，本研究は現在実施中の科研費基盤研究（H28-H30）と密

接に関係しており，適用対象をパワーデバイスへ拡張することで，科研費の継続獲得を目

指す． 

 

４．今後の計画 

箱庭法は，原理的にあらゆる材料開発に適用可能である．現時点では，SiCやGaNなど

パワーデバイス用半導体の高品位化へ適用する計画である． 
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