
1 はじめに

　前回は，半導体結晶のエネルギーバンド構造を計算す
る手法の一つとして強束縛法の基礎を述べた。強束縛近
似 1, 2）は，電子が原子核の近くに強く束縛されて局在し
ていると仮定し，各原子に局在した波動関数の線形結合
として結晶の波動関数を与える方法である。前回，ハミ
ルトニアンの各成分がどのように導出されるかを述べた
が，実際にはこれらのパラメーターは理論計算で決めて
いるわけではなく，厳密計算の結果と合うようにフィッ
ティングさせている。これは強束縛法が“近似”である
ことの一つの限界である。すなわち強束縛法は第一原理
計算ではなく，“半経験的”手法である。
　今回は，閃亜鉛鉱構造およびウルツ鉱構造について，
具体的にハミルトニアンがどのように表されるかを述
べ，化合物半導体における強束縛法パラメーターの報告
例についても紹介する。なお，ここでは取り上げないが，
第26章で紹介した元素の結晶構造について，そのバン
ド構造がバンドパラメーターと共に文献3）にまとめら
れている。

2 閃亜鉛鉱構造におけるハミルトニアン

　sp3s*強束縛法モデルでは，閃亜鉛鉱構造に対してハミ
ルトニアンHは次式で与えられる 1, 2, 4～6）。
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式⑴で は のエルミート共役行列，式⑵で は
のエルミート共役行列である。 ， ， ， ，
， ， は以下の式⑷～⑽で与えられる。な

お式⑷～⑽では，便宜的に基底関数を行列の左と上に示
してあるが，これは式⑴の行列の上半分に対するもので
あり，下半分に対しては上向きスピンと下向きスピンと
を入れ替えて読むこととする。またこれらの式における
パラメーターの添字a，cはそれぞれアニオンおよびカチ
オンを示し，s，pはそれぞれ s軌道，p軌道に対応している。

 ⑷

強束縛法とエネルギー
バンド⑵

波多腰玄一


