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卓越した機能はもちろんのこと、地球上に豊富に存在する元素により構成され、安価で高い

環境調和性をもつ新材料の開拓が望まれている。この厳しい要求を満たす材料を、実験のみに

より探索するには多大な労力を要し、そのために探索範囲が大幅に制約されることが新材料開

発のボトルネックとなっている。本研究では、この状況を打開することを目指して、第一原理

計算により半導体の基礎物性、安定性、格子欠陥特性を高精度・高速に予測し、候補物質の in 

silico（計算機中）ハイスループットスクリーニングを的確に行うための技術を開発した。また、

その応用により効率的に有望物質の探索を行い、実験グループと密接に連携することで、新物

質の実現につなげることを目指した。 

開発した in silico スクリーニング手法により窒化物半導体を探索した結果、11 種類の新物質

を見いだした。このうち、図 1 に示す CaZn2N2 は、希少元素を含まず、赤色発光が期待できる

直接遷移型のバンド構造や小さなキャリア有効質量を

持つことから、有望な新物質と考えられる。この物質

をターゲットとして 1200 ℃、5.0 GPa、1 h の条件で高

圧合成を行ったところ、理論予測された結晶構造を有

する CaZn2N2 の多結晶試料が得られ、直接遷移型のバ

ンド構造及び赤色発光が実証された。これはマテリア

ルズインフォマティクス的アプローチと実験の密接連

携による新物質探索の加速の好例と言える。 

今後、本研究により見いだされた新規窒化物半導体

の薄膜化及びデバイス化を進めるとともに、データ科

学手法との連携により in silico スクリーニングを高度

化・効率化し、多様な電子材料の探索へと展開する予

定である。 
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図 1．第一原理計算を用いた in silico

スクリーニングによる新規半導体の

予測と実験による実証の例。（左）予

測された新物質 CaZn2N2 の結晶構造

と（右）高圧合成により得られた試料

からの赤色フォトルミネッセンス。 


