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【背景・目的】 III-V 族半導体に窒素をドープするとバンド構造はリダクション（縮む）を起こすことが実

験的・理論的に知られているが、近年の研究によって II-VI 族化合物半導体に軽原子の酸素をドー

プしても同様な現象が見られることが報告されている[1-4]。 II-VI 族半導体はイオン性が強く、ワイド

ギャップ材料として光デバイスへの応用が期待される材料系であり、特に酸素ドープした ZnTe、ZnSe

では太陽電池材料に向けた研究も行われている。 しかし、酸素ドープを行ったバンド構造がどのよう

にリダクションを起こしているかは不明な点が多い。そこで我々は酸素ドープによる II-VI 族半導体の

バンド構造のリダクションのメカニズムについて数値計算を用いた解析を行った。 

【方法】 数値計算は密度汎関数法に基づいた第１原理計算を使用した。用いた結晶のモデルはＩＩ族

原子を 32 個,ＶI 族原子 31 個とし、VI 族サイトに１個の酸素原子をドープした計 64 個から構成される

ジンクブレンド構造を用いた。（濃度：3％）II 族原子には Zn を使用するがｄ電子系を考慮して価電子

数を 10（=２＋8）にして計算を行った。また、VI 族原子には S、Se、Te を用いてイオン性との相関が及

ぼす影響を見ることにした。 計算結果からバンド構造、電荷密度を求め、III-V 族半導体の窒素ドー

プの結果[5]と比較検討を行う。 

【結果】 ZnTe の酸素ドープの結果は、バンドギャップ間に酸素が局在したリダクションの構造となり、

III-V 族の GaP 等の間接遷移型と同じ傾向を示すことが分かった。 これに対し ZnSe、ZnS では伝導

帯と酸素原子の３ｓ準位が重なった結果、伝導帯下端の準位が下がり、リダクションを引き起こす。これ

は III-V 族の InP、GaAs 等の直接遷移と同じ傾向である。 リダクションの違いの解析として、価電子

帯と伝導帯エネルギー準位でバンド構造の比較を行うと、価電子帯とのエネルギー順位に相違が観ら

れ、計算結果を説明出来ることが分かった。 発表では２原子をドープした場合の系のエネルギー計

算から、原子間の相関と安定性の比較の報告も行う予定である。 

本研究の一部は日本学術振興会科研費(奨励研究C、No24914007）により助成を受けたものである。 
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図１.ZnTe バンド構造(a)バルク、(b)酸素ドープ                 図２.ZnSe バンド構造(a)バルク、(b)酸素ドープ   
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