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COHP: Crystal Orbital Hamilton Populations

lon Substitution Effect on Defect Formation in Two-Dimensional Transition Metal Nitride Semiconductors, AETIN, (AE = Ca, Sr, and Ba)
X. He, T. Katase, K. Ide, H. Hosono, and T. Kamiya, Inorg. Chem. 2021, 60, 14, 10227-10234
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AREBDERICET HHMBDT F/N( R

CFI . HYEDTSL S BEREE
SHEDEL DFT Z{E5
£&: LDA
&K, #E521K: GGA (PBEsol, PBE, revPBE)
PBEsol: 300K TORAFEDHIRMEAZ LA, E, (FPBELY /Nl

EFHEE:

+ Modified Becke-Johnson (mBJ): HSE’fEéIODEgh“H:'.%O IRILF—ETEITTEZL
s FENUR Ty T FE(K: HSE B B 2 NE

. ﬂ:/ \‘_*/Fi‘:)(nyjoﬁﬁﬁﬁg PBEO EE T /ﬂ»Fﬁﬂ&

AME=: BoltzTraP2: FTIZCKAEK)DAE (EEEAYI a1t)

EERFE (o/t . Wi, S) IS LI=-EME =

mil

W\

. 7#+/2&HE: VASP. phonopy. ALAMODE
PBEsol
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p2311 RFZRHNIL (FBEH*, RIVE S o)
H = 7’[0 —er-E
cto)-reary o2
JT :<qfi\r\\11j>=j\11i*r\11jdr

1]

Kramers-KronigZs #&

2
£,(@)= e Z fj”5(w2 _‘012)

m
_ ANe” % )5 l0-0,)+ 5o o

N(o)-ix(0)=&(0)-ia(0)
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23 [11-1(B) HFEANRYRIL: LaCuOSe

WIEN2k+OPTICS

measured

calculated

Absorption coefficient / 10° cmi’

C) R N W B~ O O

25 3.0 35 40 45 50 5.5
Photon energy / eV



https://annex.jsap.or.jp/kessho/contents/2020school/Sc2020_10.pdf#page=20

In,0,DE /AU R R vy

Nature of the band gap of In,O, revealed by first-principles calculations and x-ray spectroscopy

Aron Walsh, Juarez L.D.F.Da Silva, Su-Huai Wei, C. Korber, A. Klein, L.F.J. Piper, Alex DeMasi, Kevin E.
Smith, G. Panaccione, P. Torelli, D.J. Payne, A. Bourlange, and R.G. Egdell

Phys. Rev. Lett. 100 (2008) 167402

4.0

O
o

(Ag)

an
o
|
|

W
o
|

Absorption coefficient (10%cm )

Energy (eV)

E. ,=2.89¢eV
E, =3.70eV
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— EIRILF—DD--

RILY — IN—IN—HA9)L Na*(g) + CI(g)

—A
BRETITRILX—

]
Na(g) + CI(g) / NaCl(c) <=> Na(g) + CI(qg)

1 1

BFIRILT—
Na(c) + % Cl,(g) NaCl(c) <=> Na*(g) + Cl(g)
C35 SUUNE

NaCl(c) <=> Na(c) + Cl,(g)
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p.215 RIDEN, E£RT R ILE— etc:
RIEHEEE, TNZTNDOIRILF—%5E

A+B=>C+D
0 K, 0 atm : AE = (E(C) + E(D)) — (E(A) + E(B))
0K, HRRES : AH = (H(C) + H(D)) — (H(A) + H(B))

H(a) = E(a) + PV(a)
AIREE, ABEEH: AG = (G(C) + G(D)) - (G(A) + G(B))
G(a) = E(a) + PV(a) — TS(a)

#l: Nad B EE#h
Na (¥&5) => Na (JRF)
% Na(fgm)DEIRILF— E=-2.6203 eV/cell
% Na([RF)DEIRIILF— :E=-0.0007 eV/atom
% Na(#Ega) => Na([R¥) : AE = 1.3094 eV = 126 kJ/mol
% RT =2.49 kJ/mol (300 K)ZRLTIUZILE—IZT 5.
AH = 128 kJ/mol

% M REMME: 108 ki/mol


https://annex.jsap.or.jp/kessho/contents/2020school/Sc2020_10.pdf#page=12

P215 (A112.2: NaCID &R, « BET R ¥ —

NaCl (§&&) => Na (§ &) + % Cl, (]’#F)

% NaCl(f&5) D eI RJL¥—: E=-27.2610 eV/cell (4NaCl)

% Na(fEgR)DEIRILFE— :E=-2.6203 eV/cell (2Na)

X CL(AF)DEIRILF— :E=-3.5504eV/cell (2CI)

% EBIRILF— NaCl(#E &) => Na(fE &) + 1/2 Cl(57F):
-3.7301 eVV/Na = 359.9 kJ/mol

% ¥ RT = 1.2 kJ/mol (300 K& BLTIUARILE—IZT B:
AH =361 kJ/mol 3 #R{E 411 kd/mol

H12-3: SIDRE T R ILF —
Si (¥58) => Si (JRF)
% Si(fER)DEIRILX—: E =-43.3748 eV / 8Si

=523 kJ/mol
X SI(RF)DEIRILF—-0.862eV

% RT =2.49 kJ/mol (300 K& BLTIURILE—IZT B:
AH = 434 kJ/mol 3Zak{E 446 kJ/mol

HBEIRILT—IX. FEEH 2 TENIT KLY,
Si-SINFEESITHRILF—: E =217 ki/mol HEKE 224 kI/mol
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216 mI13.1 *ﬁﬁﬁ%ﬂn+§t1$$*§$ﬁ$: Si

-1160.137
-1160.138 | Exp.(RT)
a-=0.5431 nm

S -1160.139 | Vi =270.5 a.u.? (primitive cell)
hd
g -1160.140
& Opt.
L -1160.141 ¢ ac = 0.5472 nm
L Vg = 276.67 a.u.?

-1160.142 +

-1160.143

-1160.144

260 270 280 290 300
Volume / a.u.?

E=E, +1/2B,(V/V,)

min

B, (GPa) =87.57 GPa (exp: 97.88 GPa)
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AL 14 — BB HEEARR: C12AT

| VASP, PBE
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=EEX LDA

b
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> h h T 5 O o h S5 T QA

T o

HCP
HCP
Diamond
Diamond
FCC
FCC
FCC
Diamond
HCP
FCC
HCP
HCP
FCC
HCP
HCP
HCP
Diamond
FCC

PBE
BCC
HCP
Diamond
Diamond
FCC
FCC
FCC
Diamond
HCP
FCC

HCP
FCC
FCC
FCC
HCP

Diamond
HCP

Sr
Y
Zr
Nb
Mo
Rh
Pd
Ag
Cd
In
Sn
Sb
Te
Cs
Ba
La
Hf
Ta

O o S5 T T

BCC
HCP
HCP
BCC
BCC
FCC
FCC
HCP
HCP
HCP
Diamond
HCP
SC
FCC
BCC
FCC
HCP
BCC

PBE
BCC
HCP
HCP
BCC
BCC

FCC
FCC
FCC
HCP
HCP
HCP
SC

HCP
FCC
BCC
FCC
HCP

Hfi®&RNDEEME (PBE vs LDA)

EXx LDA

FEX LDA
f  FCC
SC
h  HCP
HCP

PBE
BCC
FCC
BCC
HCP



PAL R14-1 —RRELEEENHEORE

HYaARMNPBETHDEHERE R, 1I%LUHNNIBETHETETLNS

Al (FCC) a = 4.04975 (4.0462)

Ca (FCC) a=5.5884 (5.51942)

Mg (HCP) a=3.2094 (3.1869) ¢ =5.2103(5.19778)
Na (BCC) a=4.235 (4.20437)

Si a =5.41985 (5.46631)

GaAs a = 5.65359 (5.7605)

GaN (wurzite)

a=3.186 (3.24541) c=5.176(5.28965) z(N)=0.375 (0.375783)

NaCl

a=562 (5.65062)

MgO a = 4.2109 (4.23617)

CaO a = 4.8112 (4.83784)

ZnO a = 3.2427 (3.25452) c=5.1948 (5.21411) z(O) = 0.3826 (0.3816)

In,05 a=10.117 (10.0316)

Sno, a=4.738 (4.71537) c = 3.1865 (3.18356)

TiO; a=46061 (45941) c = 2.9586 (2.9589)

SrCu,0, a = 5.458 (5.48) ¢ = 9.837 (9.825)

CUAIO, a=5.9169 (5.896)  a=27.915(28.1)

B-Ga,0s a=1223 (12.026) b =3.04 (2.9927) ¢ =58 (5.7185) B = 103.7
(103.86)

INGaOs(ZnO); | a=3.299 (3.29491) b=5.714 (5.70415) c = 26.101 (25.4037)

12Ca0-7Al,0; | a = 11.989 (12.0284, 11.997, 11.9884)

(C12AT7) o = 90 (=89.9895, $=89.9334, y=89.9619)
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p.241

{+§%6b Mg(OH), DB EEMETEDFER

|ICSD#28275

o o
- &0

DFT G EREH
(KFHE)

DFTCIEEREM KFER)

P-3m a(d) | c(A) | z(0) z(H)
ICSD 3.147 4,768 0.217
(#28275)
ICSD 3.142 4.766 0.2216 | 0.4303
(#34401)
EEsFn | 3.162 4,721 0.223 0.429
(HA)
L= | 3.235 3.477 0.252

(H £8)
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e % A6b-1
IKBRIE DB ERMETREDHER
SFEAE (eV/molecule) | SCHkE (eV/molecule) | SCRk{E (kJ/mol)

Mg(OH), |8.79 8.74 924.66
Ca(OH), ]9.52 9.32 986.09
Sr(OH), 19.31 0.16 968.89
Ba(OH), |8.85 8.95 946.3
Fe(OH), |5.25 5.43 574.04
MgO 5.49 5.68 601.24
Fe 03 [.26 /.81 825.5
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p240  EA5-1 BaSOEHEFERRIHIER

HEZEF: NaCIEAEE(BL)
B ELEH: CsCIEIH#EE(B2)

AG = A(U + PV -TS)
=> ~ AH = AE_ + PAV

scf
0r 2
(@) (b) 5
2 @,
— I 3 P transition
> -4 QL .5+
2 g 6
> L E '6 r
G)-6f S g
S L _7j
g sl
sy 5
r D -Y -
10 |- S L
: Wi -
12’ N [ S S B S A S B
0 50 100 150 200 250 0O 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100

Volume (A®) Pressure (GPa)
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—RITTDA F >V FEmDEER

’f7.|'/ \ﬂi Equilibrium-(FDq 8 ® e o o
MBS THEINI A D LA ==
YT BRSEHE i 0”0 © © o o
(F TR DRRELY ===

NGB AT UNTEEAEIZVODDROEIRILE—

1
U ZUIJ(IJ) 22 (X_Xll_l)
v IBEORTOEMEDS EETRT

NEBEIZEIZK > TEREHF OMA UM ERLI-GLIE. ROEIRILF—IE
U =3 kix —x, -1 - X axE

TR
oU
&:0=k(xj—xj_l—l)_k(xj+l—xj—I)—qu=2k5Xj—qu
J
, 4;
b2k



AF D DELL X,
AV DEMTABEEPICERT S

£ =) p Zq5x —2E

OX: =
) 2k A1k
1+ HBOHEE
D=¢E=¢,E+P
2
— | q
1 |
RTv)LOBRER K TEAEER

(iR

——
y\

SND,



IRTTEREHT

+q
Equilibrium® & & e o ©

=1
U(t) = 27 MCx(8) = xi-1 () — o)} Case 1 'ﬁ‘ poee
F; (t) = —;ZTU = —/l(xj — Xj_q — lo) + A(x]+1 lo)

= /l(xj_l(t) + xj41(t) — 2x; (t)) m x] (t)
x;(t) — xg; = Age'®*

= A(AO,j—l - ZAO,j + Ao’j+1) —_ _m(UZAO’j

| 0 Ao Agq
-1 2 -1 Ao Ag 2
A : : 5 = mw? :
-1 2 =1\ A4on-1 Aon-1
0 -1 2 Aon Aon

(XA FEEL: Dynamical Matrix

B EHER => 0, (4o7)




Dynamical Matrix® 5t & %

DFT: U(x; ) = (P|H|WP)

.I.IJ

DFT{EENEHR (DFPT): dE(A) <LP,1‘dH(’1) “P,1> (Hellmann-Feynman i€ &
- dU(x;
EREHETS F j,v@cl,u) = i)
],V
D. o 6Fj,v(xl-,,u,) _ aU(xw)
LWLV axw o axj,v

=> ELWH{LIZTELELD T, MPIZTRST S22 TASIl{E
Finite displacement method (Z4%%):
F}-,v (xi’ﬂ) _ U(xi,u; Xj,v+h)2—hU(xi,u; Xj’v—h)

Fjv( i! ul'Xiu+h) Fjv( i M/'xiu h)

Dlu]v—

B LR E—F. FE$a— ¥ (% X £ h) &

ﬂ%*aawﬁﬂﬁé%ﬁa“é_afaﬁll\ﬂ:f%é
EHI/ 83— DPOSCAREDLS => st i ML AT &E

)



ALAMODE: MD% {i » 7=-DMPBk 73 Dl

https://www.hpci-office.jp/materials/ws material 170223 tadano.pdf

! 2
U(xiu)~Uo + 52D i 83,81
Ly p®)
F L DY 6% p i Oy

)

1 4
—|— Z Z D ( ) i,ﬂ,i’,ﬂl,i”,[.l”,i”,,ll”, le,u Sxi’,ﬂ, 5‘xi”,u,” 6xi,”,[l”’

1. D FEAE (MD) 5HEFIT>T. ZLDU(x;,), Fi(xi) /5
2. INLDEBEILIERTELT-0. EHD DOKDDEREEL
3. DOERIN_FETRETS
2
&/ME: SP =Y (Z D) 82+ 8y — Fj,v(xi;ﬂ))
D(l)méﬂb‘\%l;\@—é\ LASSO (least absolute shrinkage and selection operator) E'J'HETIZJ:Us
HMED /NS DOFHIFT S
&x/ME: S@ +CY|DE)|

L2 norm L1 norm



https://www.hpci-office.jp/materials/ws_material_170223_tadano.pdf
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' -- Harmonic phonon band



BornB &1

2

FEE e=cgo+o) 0
SEERDSTIE. A4 OHRER g EE-THEIEL.
FEE « 2B/ EHET S

# AT VELMITHWDN A A VR TELSBRBIEN T IMNEER D BEES

= AAVRUNOFRELT e EHREIT DIIITAFVEMERDS:
1 AF %Ay ; REUSE . TBEIE AP; Z51E: Berry{utd

« 0AP; | =
2. APl —;ZZ k,ijAuk’j Z kl] V AP BOI’HE}J]E 13.[

e 0Auy ;
K AA2DEES i,j kKAFVDERFR (XY, 2)

U.I]I



SAEER L BornB N ET

LT WHISE #, 55 EK (A HZE5E)

---

Formal charge

CaTiO, 2.58 7.08 -5.65 -2
SITiO, 2.56 7.26 -5.73 -2.15
2.54 7.12 -5.66 -2.00
2.95 7.56 -5.92 -2.12
BaTiO, 2.77 7.25 -5.71 -2.15
2.715 7.16 -5.69 -2.11
2.61 5.88 -4.43 -2.03
BaZrO, 2.73 6.03 -4.74 -2.01
PbTiO, 3.90 7.06 -5.83 -2.56
PbZrO, 3.92 5.85 -4.81 -2.48

NROTRADALEFEER: B A O(L) (TEFBICKELGBonBNERZEHD:
B— O BIOXEHEIZKY., AV EGICTHIBFBEREICKSAB IR



p.230

YCu@%}E’FH (HT) & KR#E (LT)
& [th, Inorg. Chem. 58, 11819 (2019)

sRFLAERL: F(V,T) =

EO (V) + thonon(V: T) + Felectron (V: T)

400

1 | T
50 1020 f, l#
V. o 4_, Ty, et
- = e
E Euoo | pr o,
= = LT '
- T -
@) o
1060 | .
O | | K 1 1
0 100 200 300 0 200 400 600
T (K) T (K)

Syip (J molt K1)
C, [3/(gK)]

ﬁBElm Zn'l'%- IAJ /tEEEI*)l/#_

JEERAMN T+ / VEtE
NIMS REF5cE & H[FRR 9T (ALAMODE)
SnS AB:X
%’iﬂ ' - REE -
1B F LEZR Eﬁb\ﬁﬂﬁﬂkﬁ'&
0.40 [ _
0.35] 1
i 1
Dulong-Putit { £ )
0.30 3kN - % _
' 1<}
0250 el 1oy ] l
300 400 500 600 -
T (K) L .
300 600 900
T (K)

86
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: IA I > —=JAJ > alEl: IE

Tadanoft, Adv. Sci. 2105958 (2022

o Sn(Seo_sTEO_s)

10% =

]
A SnSe

© Sn(SepsTeos) © Sn(SeosTeps) ]

a-axis
b-axis
c-axis
Average

— a-axis
— b-axis
— c-axis
— Average
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p.238 EFREREM: BNFFEH

IRILT— G EIEERTUOYIL u; DR : Gibbs-Duhem® iRl
G =) U

ZEMHEBHIRILY—
G(AERRY) < G(thD1E)

- R nA+mB=>A B, DFE
- BHIRILX— GZEDFTOLIRILX—E TEY
AG(A,,B,,)~E(A,B,,) — nE(A) — mE(B) = nAu, + mAug
1l:,‘ RTov )LD EREHE:
[CZZoNBIEERTUIVIL = BT ESR —
G(A,B,,) <nG(4) + mG(B) (TRTHE)
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AR BAREN ERERTUIYIL

KFaDItERTFVy v ILDOEE

0 = ( 0G )
“ ONg T,p,(Naug*)
fHA, BREDIEFEFE: uos = tas

Z DO DRI
ds=2av + & _1yn  uan,
dF = —SdT — PAV + ¥, u;dN;
dG = —SdT + VdP + X7, u,dN,
G(T,p,Ny) = XaNalt, (Ada-0)
OK: Huy(T,p,Ng) =X 4(Eq+PVy) =XaNaltg



p.238 {LERIMEZREM: SITIN,ZHI(Z

1. aTRE D& B4 Sr, Ti, N, SN, Sr,N, SrN,, SrN,, TiN, Ti,N, &
2. BOEEH: BHIRILF—-EBRITROEERTUOVILO
Bl: Apg, + Aur; + 20uy = AHg,riy, (DFTTEHER): REEH
te = 1’ + Au,: T e DIEFERTUIYIL (u° (ZBEEDIEERTO¥IL)
IEBRTUvILIXBEEHICHETEINTA—2: HHERER (T BT IV T35
3. BHIRLFX— FESNLHDIE—BMICTIVZILE—) ICETHIHRERME
Augy + Apry + 28puy = AHgpriy, = -5.87eV<0 st Sr2N® ST,

2. BHEELTEANMTHLGWES
Ausy< 0D, Auri< 0@, Auy<0 @

Q
5
-
3. hDEBEIHBELLZVESE: n
20p7y + Apy < AHpy,y @ >

Apri + Apy < AHpiy  ® :

2Apg; + Apy < AHg,y ® j;}

Apgy +Apy < AHgry @ —

Apse + 2Auy < AHgpy, S

Apsy + 6Apy < AHgry, @ 8

%)
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p238  SrTIN,MIEZERIFERTEME: Chesta

https://www.agua.mtl.kyoto-u.ac.jp/wordpress/chesta.html
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REER Point AICBITARMERIRILF—

Ereq: 1.71 eV(Tdef=300.0 K) 1.71 eV(T0=300.0 K)

Tdef: RbaERGERE TO: RfffiREETEIRE
python vasp_defect.py EF min

BRMEIZOVWTRIEBDAH®E,) F£IFETOvE —— V N1

—— V. Sr
N EHBBEL o, — v
: ﬁ_lsd-_ﬁﬁlz — Ti__Sr

Negative-U

— M
—— M 5r
—— N_Ti
Er, =q(TO}
== EF eq(Tdef)

i T T T T T T '
0.00 0.25 0.50 0.75 1.00 1.25 1.50 l.?5
Er — Ey (V)



E/p,(Er) BDHRAH
EfD,q (Ep, 1) = Ep g — Eg — Nzplizn — Nolo + CI(EF — EVBMO)

g- X Bfa D 1E Bk B 1aT (ﬂﬁﬁﬂaﬂ—c{ﬁ&L—Cl,\tzfyj-pmﬁ&w*ﬂﬂmﬁ)
e.g.,, H at O% site: g = +1, Hy*

Evpn’ CBEERDE, ) B EICES

E pqEp ) = B pg(0.1) + GEr o 0), _ .
= aEF
ot R}
1 T T
= R~ 0 —
-1
yd S
BEHE = — >
Eypm Er

— I E-ICBVTRIEDE , , ODEBREOATAVRT S
=> IRILF—DBEVNFERKENEFEELELDITTIEEL



ot R}
R e
tl o T
0 -1
AT h
BEES = - >
Eypm Er
M HEFEDEESTKY:
[ideal]: [D*2]:|[D*1]:|D°|: [D~1]| =
_Elf),+2(EF) _E{),+1(EF) _E{),O(EF) _E{),_l(Ep)
Lingiee M ingoe R ingee T oingie KT

Nol: REE D, g DY MM (EAERMOGBEFRERESD)

site"



AODE  (Ep): F—ELJTBRR

@‘

Lu

1 ffE: =] E|E| = /\
0

|

|

|

|

|

|
Eveum K—EVSJBR Ecpum’

BODE IS LTIE [D7] > [ideal] CRE#EROY M) &
REGHUEIZGZY ., HIXORMETIERGY, HDIEESHITES.

Ec & E/p ,(Ep)~0 £75% EL DEBERNICEV SN S



E/p ,(Er): Negative-UZX ffa
HBJQ‘A . . 9= +1: COREIRRED

—_————e =T

/ AT
q=+0
O > 2 - =
EVBM EF ? HU
[
©
e L
U’
G=+2

v RMEIFF LN

negative-U
BEEMT
ZEIE
_Erelax
q=0




Point AIZEB[TARKGEE

python vasp_defect.py EF min
AG4(E AG4(E
AS = 5kp, AG(Efp) = AH(Ef) — TAS, Ng(Ef) = Njiteqa €XP [— ,?;TF)] / Ld at site €XP [— #]

23
10 | | ——
— M
[
s » --— \V N1(3)
10 B —-— ¥ N1(2}
______________________ | ool = vy
2 | -== \ NL{0)
10-7 9+ -—= W N2(3)
— ' | -==- WV N2(2)
| WV N2(1)
}E_-l 1014 - i -—= W N2(0)
> L —==- Er =qlTO)
! ——=- Er eq(Tdef)
lﬂll =
108 -
105 . . X : :
1.75

— T T T
0.00 0.25 050 0.75 1.00 1.25 1.50
Er — Ey (V)



Point AIZE TS5 R MEEEZFDREKRFMHE

python vasp_defect.py T

input.xlsx, for Point A

le23
71 g " DOS(EF=0.0329 eV)
il —— DOS(EV=0)
o B S
Ei — Ec
—~ 5- a ' )
""E > Ei --—— FEF,eglmin)
! 1
E“ 4 Ei --—- Ef,eglmax)
I i i
et | i
ol | il
o 37 i f
3 I
a | 11
H 1
1
11
1
1]
f
11
“_JU'\}\.\
11
i

1000/T (K~1)

2 4 6 8 10
E E—Ey(eV)
1023
1020 o T e
1017 4 T T
1014 e T
1011 - B
108 - RN
105 T T T T v T T T T
1.8 20 22 24 26 2.8 30 32

N

N

WV N1{2)
W N1{1)
WV NL{D)
W NZ(1)
W NZ(0)

Er —Ey (V)

N (cm™3)

AH (V)
4 2 0 -2 -4
1 1 1 1 1
2.0 + o o o @
T o ?
b Y
1.5 1 :'{-l
104/
0.5 -
oo l- -\\‘o
T T T T T
300 350 400 450 500 550 600
T(K)
1023
10204 0 aem==T R
107 { e
1014 =T ’J_._-—"’"—’_”
101+
lDE g ””r,--"'dl—f
10° T 'r‘ T T T
300 350 400 450 500 550 600
T (K)

N

N

WV N1{2)
W N1{1)
WV NL{D)
W NZ(1)
W NZ(0)




x&dH F-RERFETRAINTESH,

. RF-BFORKRREDAIHRIE
-BFEAL, KB, BF7 Wlﬁ(%%@‘fzx%ﬂﬁ XM . 7aE

. Ff#d)nb\él*)b#— ARZTA
E*ﬁL (*ﬁLﬁ**ﬁ%t%ODEEHL 'Y n-l-%:ET)l/O)EEEE\)
%%ﬁfzﬁbé@h‘%ﬁbb‘ﬁL(7:E)l/771~ Eem. KXR)
ERIRILE—LE

. BEFEEDEENEE
NV E
-EEERHIHEBEERN. FEEBHEFIERD
2 ARTNIL (BITE., RUZRED)
) TERERY (BB E, 7 oL I =L — JREERE)
R, BN EVEELR I
EEREEHEIRICET S EMEEHR
WHREME, B8 o) e E
XI:/ AEVEE. RAEVES, BR S BLGE
EF—RBFEEROYMHE

771'// DEL RN SRUOARYRIL FEE (Berryiifl). £ EBEH. 2MsE
BRICER BIYE., MeERGLE



JRFHEL (a.u): AERXDOREIL

HIRIED B RY:
- REEfLT 5 BRETE. TnJSLNEMIZEY, REALNELLS
- EHE 1 0)7]'—’5‘—( L. 5T EREZREOT

h? , ,
[— zmev yP— ]w(r) = EY(r) r =ar E' = bE
hZ 2 62 A ’ ! !
[_ 2mea? Voo 4n80a7 ylar) = bEY(ar)
X LTFOXTIE.rZr&ESEBRATNDS
[~ 2v2 2y = Ey () HBEGE
J&F B (atomic units)
dme,h’ ~-11 . R
a= 7 = 5.2918 X 10 "m B {s7: 7R—7 (bohr)
mee H 1s BLE D% E
b= : = 13.6eV B ] o AU
2(41e,)2 h2 Bifii: 1) 12—k A1) (Rydberg)

7 H1s BlEDITRILF—HEL
-v2 =25 () = By

mee*

b= Gamegyne ~ 272V B /\—hY— (Hartree)




	スライド 1: チュートリアル：第一原理計算は何の役に立つか
	スライド 2: 最新版資料  http://conf.msl.titech.ac.jp/D2MatE/2024Tutorial/tutorial2024-BandTheory.html
	スライド 3: 応物 結晶工学スクール: バンド構造を用いた材料開発（実践編）
	スライド 4: 参考Web: http://conf.msl.titech.ac.jp/Lecture/jsap-crystal/
	スライド 5: 2023チュートリアル: どのように第一原理バンド計算の条件を決めるか
	スライド 6: バンド計算法全般に関する参考文献
	スライド 7: 今日の目標
	スライド 8: 内　容
	スライド 9: 内　容
	スライド 10: 2. 第一原理計算とは
	スライド 11: どれだけの精度が得られるか？
	スライド 12: 　全エネルギーから何が計算できるか
	スライド 13: 自由エネルギーの近似
	スライド 14: 自由エネルギーの近似
	スライド 15: 　第一原理計算: 全エネルギーから何が計算できるか
	スライド 16: 　第一原理計算による物性計算
	スライド 17: 　第一原理計算による物性計算
	スライド 18: すべての物性を計算できるプログラムは無い
	スライド 19: 量子理論の基本と定式化のバリエーション
	スライド 20:      密度汎関数理論 (Density Function Theory: DFT)
	スライド 21: 　　3. Schrödinger方程式と密度汎関数理論
	スライド 22: 　　密度汎関数法のメリット
	スライド 23:      密度汎関数理論: 要するに
	スライド 24: 4. 「電子準位」 i の意味
	スライド 25: 図4-1　Zn基酸化物のXPSとDOS
	スライド 26: 内　容
	スライド 27: 図5-1 バンド構造の読み方
	スライド 28: 7. 有効媒質近似・有効質量近似
	スライド 29: 有効質量からどこまでわかるか (自由電子近似)
	スライド 30: 図7-1(A) 有効質量
	スライド 31: 図7-1(B,C) 有効質量: SnO2
	スライド 32: 内　容
	スライド 33: 　  図8-1 状態密度 (Density Of States: DOS)
	スライド 34: 図8.1,9-1　結合状態の見方
	スライド 35: 鉄系超伝導体 LaFeOP の投影状態密度
	スライド 36: 図9-1 波動関数 (電子密度)
	スライド 37: COHP: Crystal Orbital Hamilton Populations
	スライド 38: 内　容
	スライド 39: 電子伝導度と移動度: Boltzmann方程式＋緩和時間近似
	スライド 40
	スライド 41: フェルミ準位 EF の計算方法
	スライド 42: 半導体の状態密度、電子、正孔
	スライド 43: VASPのD(E) を使ってNC, NV, mDOS*を計算
	スライド 44: 状態密度有効質量 mDOS*: SnOの例
	スライド 45: バンド有効質量と実測される有効質量
	スライド 46: 内　容
	スライド 47: 付録3a: バンドギャップの成因
	スライド 48
	スライド 49
	スライド 50: 付録2b 汎関数: 交換汎関数と相関汎関数
	スライド 51: 10章, 図5-1　バンドギャップ問題
	スライド 52: 10. バンドギャップ問題: HF近似とDFT
	スライド 53: 10. よりもっともらしい バンドギャップの計算 － beyond DFT －
	スライド 54: 10. 混合汎関数: PBE0, HSE03/06
	スライド 55
	スライド 56: 付録3a. バンドギャップの成因
	スライド 57:      10. +U 近似: LaOMnP, AFM, U – J = 0–4 eV
	スライド 58: 図10-1(B)　汎関数, Uの効果: ZnO
	スライド 59: 　図10-1(A)汎関数とバンドギャップの計算値
	スライド 60: VASPの汎関数の比較 (赤枠は mBJ/lmBJ)
	スライド 61
	スライド 62: 内　容
	スライド 63
	スライド 64: 図11-1(B)　光学スペクトル: LaCuOSe 
	スライド 65: In2O3の直接/関接バンドギャップ
	スライド 66: 内　容
	スライド 67: 全エネルギーから・・・
	スライド 68: 例: Naの昇華熱
	スライド 69: 例12-2: NaClの生成・凝集エネルギー
	スライド 70: 図13-1 構造緩和計算と体積弾性率: Si
	スライド 71: 14. 一般的な構造緩和： C12A7
	スライド 72: 単純金属の安定構造 (PBE vs LDA)
	スライド 73: 　表14-1　一般的な構造緩和計算の結果
	スライド 74
	スライド 75
	スライド 76
	スライド 77: 内　容
	スライド 78: 一次元のイオン結晶の誘電率
	スライド 79: イオン結晶の誘電率
	スライド 80: 1次元連成振動子
	スライド 81: Dynamical Matrixの計算法
	スライド 82: ALAMODE: MDを使ったDM成分の抽出
	スライド 83: フォノンバンドの温度依存性
	スライド 84: Born有効電荷
	スライド 85: 誘電率とBorn有効電荷
	スライド 86: 有限温度計算: フォノンと自由エネルギー
	スライド 87: 熱伝導: フォノン－フォノン散乱: 非調和フォノン計算
	スライド 88: 内　容
	スライド 89: 化学的相安定性: 熱力学条件
	スライド 90: 相安定性: 化学ポテンシャル
	スライド 91: 化学的相安定性: SrTiN2を例に
	スライド 92: SrTiN2の化学的相安定性: Chesta
	スライド 93: 安定境界 Point Aにおける欠陥生成エネルギー
	スライド 94: 下付き文字 てい , 太字斜体 大文字 E じょう 太字斜体 f , 最後 てい , 下付き 、 太字斜体 大文字 D ,太字斜体 q 最後 下付き文字 、 始めかっこ 太字斜体 大文字 E 下付き 太字斜体 大文字 F 、 , 終わりかっこ  図の読み方
	スライド 95: 下付き文字 てい , 太字斜体 大文字 E じょう 太字斜体 f , 最後 てい , 下付き 、 太字斜体 大文字 D ,太字斜体 q 最後 下付き文字 、 始めかっこ 太字斜体 大文字 E 下付き 太字斜体 大文字 F 、 , 終わりかっこ : 欠陥濃度
	スライド 96: 負の下付き文字 てい , 太字斜体 大文字 E じょう 太字斜体 f , 最後 てい , 下付き 、 太字斜体 大文字 D ,太字斜体 q 最後 下付き文字 、 始めかっこ 太字斜体 大文字 E 下付き 太字斜体 大文字 F 、 , 終わりかっこ : ドーピング限界
	スライド 97: 下付き文字 てい , 太字斜体 大文字 E じょう 太字斜体 f , 最後 てい , 下付き 、 太字斜体 大文字 D ,太字斜体 q 最後 下付き文字 、 始めかっこ 太字斜体 大文字 E 下付き 太字斜体 大文字 F 、 , 終わりかっこ : Negative-U欠陥
	スライド 98: Point Aにおける欠陥濃度
	スライド 99: Point Aにおける欠陥濃度等の温度依存性
	スライド 100: まとめ：第一原理計算で何ができるか
	スライド 101: 欠陥計算の問題
	スライド 102: 付録4a　欠陥計算の問題
	スライド 103
	スライド 104: Point Aにおける欠陥生成エネルギー
	スライド 105: 代表的な安定境界における欠陥生成エネルギー
	スライド 106: Band filling correction: Correction to dilution limit
	スライド 107: Band filling correction: Hole / acceptor case
	スライド 108: Hall効果: 教科書 (単一キャリアモデル)
	スライド 109: 内　容
	スライド 110: ドーピングの計算: Si:P
	スライド 111: tkProg web page: 機械学習・データ解析公開プログラム
	スライド 112: tkProg web page: 結晶工学スクール関係プログラム
	スライド 113: 原子単位 (a.u.): 方程式の規格化
	スライド 114: 内　容
	スライド 115: 図5-1 バンド構造の読み方
	スライド 116: 図5-1 バンド構造の読み方
	スライド 117: 　対称性の高い逆格子点記号の調べ方 – Crystallographic database –
	スライド 118: 図6-1(A) バンド構造の読み方: 金属
	スライド 119: 図6-1(B) バンド構造の読み方: 半導体
	スライド 120: 図6-1(B) バンド構造の読み方: 半導体
	スライド 121: 図6-1(B) バンド構造の読み方: 半導体
	スライド 122: 図6-1(C) バンド構造の読み方: 半導体
	スライド 123: 図6-1(C) バンド構造の読み方: 半導体
	スライド 124: 図A7b-2　Siのフェルミ面
	スライド 125: SnOの状態密度有効質量 mDOS*
	スライド 126: デバイスシミュレーションへの応用: SnO TFT
	スライド 127: 付録2d　PDOSの曖昧さの問題
	スライド 128:    付録2e　イオン価数の曖昧さの問題
	スライド 129: 自己相互作用補正 (SIC) 
	スライド 130: 一電子Hartree-Fock方程式
	スライド 131:      一電子密度汎関数方程式: Kohn-Sham方程式
	スライド 132: バンドギャップ問題の起源
	スライド 133
	スライド 134
	スライド 135: GGA 汎関数の効果
	スライド 136: バンド計算法全般に関する参考文献
	スライド 137: 特定の計算法・プログラムの参考文献
	スライド 138: 第一原理計算を始める方へ
	スライド 139: 第一原理計算を始める方へ: Winmostar + QE
	スライド 140
	スライド 141: Ge酸化物の光学スペクトル
	スライド 142: 新物質探索: 遺伝的アルゴリズムによる新構造発見
	スライド 143: 機械学習ポテンシャル: 大規模系の第一原理基計算
	スライド 144: 機械学習ポテンシャル: H-伝導体La(H,O)xの機構解明



