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第一原理計算と密度汎関数理論



解析力学: ハミルトン方程式と交換関係

Δ𝑥𝑥 ⋅ Δ𝑝𝑝𝑥𝑥~ℎ

量子化： Heisenbergの不確定性原理

ハミルトニアン 𝐻𝐻 𝑞𝑞,𝑝𝑝, 𝑡𝑡 = ∑𝑟𝑟 𝑝𝑝𝑟𝑟�̇�𝑞𝑟𝑟 − 𝐿𝐿 𝑞𝑞,𝑝𝑝, 𝑡𝑡
デカルト座標 𝐻𝐻 𝑟𝑟,𝑝𝑝, 𝑡𝑡 = ∑𝑟𝑟

1
2𝑚𝑚𝑖𝑖

𝑝𝑝𝑖𝑖2 + 𝑉𝑉 𝑟𝑟,𝑝𝑝

ハミルトンの運動方程式
𝜕𝜕𝑞𝑞𝑟𝑟
𝜕𝜕𝜕𝜕

= 𝜕𝜕𝜕𝜕
𝜕𝜕𝑝𝑝𝑟𝑟

, 𝜕𝜕𝑝𝑝𝑟𝑟
𝜕𝜕𝜕𝜕

= − 𝜕𝜕𝜕𝜕
𝜕𝜕𝑞𝑞𝑟𝑟

ポアッソン括弧 (古典的な交換関係) 𝐴𝐴,𝐵𝐵 = ∑𝑖𝑖
𝜕𝜕𝐴𝐴
𝜕𝜕𝑝𝑝𝑖𝑖

𝜕𝜕𝐵𝐵
𝜕𝜕𝑞𝑞𝑖𝑖

− 𝜕𝜕𝐵𝐵
𝜕𝜕𝑝𝑝𝑖𝑖

𝜕𝜕𝐴𝐴
𝜕𝜕𝑞𝑞𝑖𝑖

運動方程式 �̇�𝐴 = 𝐻𝐻,𝐴𝐴 + 𝜕𝜕𝐴𝐴
𝜕𝜕𝜕𝜕

𝐴𝐴が時間に依存しなければ �̇�𝐴 = 𝐻𝐻,𝐴𝐴

ixppx xx =− ˆˆˆˆ
どちらも交換関係を満たす

共役な物理量の交換関係から自然に導出される: 𝑞𝑞𝑝𝑝𝑞𝑞 − 𝑝𝑝𝑞𝑞𝑞𝑞 = 𝑞𝑞,𝑝𝑝𝑞𝑞 𝑖𝑖𝑖

A, B: 物理量

�𝑥𝑥 = 𝑥𝑥, �̂�𝑝𝑥𝑥 =
𝑖
𝑖𝑖
𝜕𝜕
𝜕𝜕𝑥𝑥

�𝑥𝑥 = 𝑖𝑖𝑖
𝜕𝜕
𝜕𝜕𝑝𝑝𝑥𝑥

, �̂�𝑝𝑥𝑥 = 𝑝𝑝𝑥𝑥



Schrödinger方程式
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ハミルトニアン中の物理変数 (x, pなど) を演算子 (Q数) とみなし、
量子交換関係を満たすように置き換える
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Eは H演算子の固有値： 全エネルギー
Ψ： |Ψ |2 が電子密度分布

ixppx iixixi =− ˆˆˆˆ ,,

・ 多変数(粒子数×6)の連立偏微分方程式
・ 一般的には、解析的に解けない

Schrödinger方程式



一電子方程式

・εi: 一電子方程式の固有値
・φi: 一電子方程式の固有ベクトル

物理的意味は？

( ) ( ) ( ) ( )NN rrrr φφφ 2211=Ψ変数分離
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Schrödinger方程式
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波動関数

E
全エネルギー



原子単位 (a.u.): 方程式の規格化
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単位: ハートリー (Hartree)

共通単位: a.u.
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単位: ボーア(bohr)
H 1s 軌道の半径

単位: リュードベリ (Rydberg)
H 1s 軌道のエネルギー準位



第一原理計算とは

広義：
経験的パラメータを用いずに、
物理の基礎方程式から
望まれる計算結果を出力する

量子計算:
原子配列のみの入力から、
量子方程式に基づいて
精度の高い全エネルギーを出力する

 半経験法 (Tight-binding法)



全エネルギーから何が計算できるか
第一原理計算: 全エネルギー E を精度良く計算できる

=> 原理的に、すべての物性が計算できる

・ 安定構造: E が最小になる格子定数、原子座標を求める

・ 電子準位 (バンド構造): 𝑒𝑒𝑖𝑖(𝒌𝒌) = 𝐸𝐸 𝑛𝑛𝒌𝒌,𝑖𝑖 − 𝐸𝐸(𝑛𝑛𝒌𝒌,𝑖𝑖 − 1) (実際には一電子方程式の解)
・ 弾性率テンソル

𝑈𝑈 = 𝑈𝑈0 + 1
2
∑𝑖𝑖,𝑗𝑗,𝑘𝑘,𝑙𝑙 𝐶𝐶𝑖𝑖𝑗𝑗𝑘𝑘𝑙𝑙𝑒𝑒𝑖𝑖𝑗𝑗𝑒𝑒𝑘𝑘𝑙𝑙 歪 𝑒𝑒𝑖𝑖𝑗𝑗 を与えて U(𝑒𝑒𝑖𝑖𝑗𝑗) を計算

𝜎𝜎𝑖𝑖𝑗𝑗 = ∑𝑘𝑘,𝑙𝑙 𝐶𝐶𝑖𝑖𝑗𝑗𝑘𝑘𝑙𝑙𝑒𝑒𝑘𝑘𝑙𝑙 歪 𝑒𝑒𝑖𝑖𝑗𝑗 を与えて応力𝜎𝜎𝑖𝑖𝑗𝑗 を計算

・ 誘電率テンソル

𝑈𝑈 = 𝑈𝑈0 + 1
2
∑𝑖𝑖,𝑗𝑗 𝜀𝜀𝑖𝑖𝑗𝑗𝐸𝐸𝑖𝑖𝐸𝐸𝑗𝑗 電場 𝐸𝐸𝑖𝑖 を与えてU(𝐸𝐸𝑖𝑖)を計算

𝐷𝐷𝑖𝑖 = 𝜀𝜀0 + 𝑃𝑃𝑖𝑖 = ∑𝑗𝑗 𝜀𝜀𝑖𝑖𝑗𝑗𝐸𝐸𝑗𝑗 分極 𝑃𝑃𝑖𝑖 はBerry位相から計算

エネルギー関数 U:
0 K, 定積: 内部エネルギー E (DFTの全エネルギー)
0 K, 定圧: エンタルピー H = U + PV
>0 K, 定積: Helmholzの自由エネルギー

F = U + Felectron + Fphonon

電子の状態密度 フォノン状態密度

から計算 から計算



原子基底関数からのバンド理論
Linear Combination of Atomic Orbitals: 

LCAO



一次結合と変分法: Roothaan-Hall方程式
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正確な波動関数Ψを基底関数 un の一次結合で近似する

変分原理により、エネルギーの期待値を係数CnあるいはCm*で最小化

リッツの変分原理：
任意の波動関数 Ψに対するハミルトニアン H の期待値 <H> は
基底状態のエネルギー固有値 E0 よりも大きいか等しい

0|/ EHH ≥>=< ψψψψ

量子計算の方程式は多くの場合、固有値問題に帰着する



Roothaan-Hall方程式
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共鳴積分 (Fock matrix)
移送積分 (transfer matrix)

重なり積分(overlap integral)
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水素分子 H2

H2

nmnmS δ=重なり積分を無視
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水素分子の電子構造
真空準位=0V

1s 1s

水素原子A 水素原子B

1s σ*
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子
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原子が近づくと・・・

結合軌道

反結合軌道
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水素分子H3
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直線状H3分子のエネルギー準位

121 2- hsε s1ε 121 2 hs +ε

||2 121 hs −ε 121 hs +ε 121 hs +ε
環状H3分子のエネルギー準位
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1種類の波動関数が周期的に
並んでいる場合の解
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環状H3分子の結果は、N個の水素原子が環状に繋がっているHN分子にそのまま拡張できる。
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1種類の波動関数が周期的に
並んでいる場合 (HN分子) の解
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124 hバンド幅



#14,15 E1g –9.653 eV

k = 1/(3d)

#16,17 E2u 0.555 eV

k = 1/(2d)

#11 A2u –13.381 eV

k = 0 (Γ点)

ベンゼン(C6H6)の波動関数とBlochの定理

#18 B1g 2.978 eV

k = 1/(d)



Blochの定理
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𝑘𝑘𝑙𝑙 = 2𝜋𝜋
𝑁𝑁𝑁𝑁
𝑙𝑙, 𝑐𝑐𝑖𝑖(𝑙𝑙) = exp 𝑖𝑖𝑘𝑘𝑙𝑙𝑥𝑥𝑗𝑗

𝜑𝜑𝑘𝑘𝑙𝑙 = ∑𝑗𝑗 𝑐𝑐𝑖𝑖(𝑙𝑙)𝜙𝜙𝑗𝑗 = ∑𝑗𝑗 𝜙𝜙𝑗𝑗 exp 𝑖𝑖𝑘𝑘𝑙𝑙𝑥𝑥𝑗𝑗 : Blochの定理

𝐸𝐸 𝑘𝑘𝑙𝑙 = 𝜀𝜀1𝑠𝑠 + 2ℎ12 cos 𝑘𝑘𝑙𝑙𝑁𝑁
周期関数 位相因子



Blochの波数ベクトル k



XΓ

一次元水素結晶: 波数ベクトルと結晶軌道
a=0.74, b=c=14.8 Å 1/2a=0.676 Å-1

HOMO-k1 (0,0,0): 0

HOMO-k5 (0.0976): .132

HOMO-k8 (0.1707): .231

HOMO-k10 (0.21951): .297

LUMO-k15 (0.341463): .46

LUMO-k21 (0.487805): 0.66

異なる波数 k をもつ電子密度は異なる



a

b

Γ : k = (0, 0, 0)
exp(ik⋅r) = 1: どの単位格子の位相も同じ

X: k = (π /a, 0, 0) [波数単位]
(π, 0, 0)    [位相単位]
(1/2, 0, 0) [逆格子定数単位 (2π/a, 2π/b, 2π/c)]

exp(ik⋅r) = exp[iπ(nx)]: nx が奇数の時反転

Y: k = (0, 1/2, 0)
exp(ik⋅r) = exp[iπ(nx)]: ny が奇数の時反転

M: k = (1/2, 1/2, 0) 
exp(ik⋅r) = exp[iπ(nx+ny)]: nx+nyが奇数の時反転

+ + + +

+ + + +

+ + + +

+ + + +

+ - + -

+ - + -

+ - + -

+ - + -

+ - + -

- + - +

+ - + -

- + - +

+ + + +

- - - -

+ + + +

- - - -

Blochのkベクトルの意味



a

b

∆x : k = (1/4, 0, 0) [in (2π/a, 2π/b, 2π/c)]
exp(ik⋅r) = exp[iπ(nx/2)]: a方向に4周期で位相が戻る

∆x : k = (1/3, 0, 0)
exp(ik⋅r) = exp[iπ(nx/3)]: a方向に3周期で位相が戻る

+ 1/4 - 3/4 +

+ 1/4 - 3/4 +

+ 1/3 2/3 4/3+

+ 1/3 2/3 4/3+

Blochのkベクトルの意味

Γ点 (k=0)： 結合性

BZ境界：反結合性

任意のk≠0：
1/kに比例する数(2π/ka)の
単位格子を考慮している



Blochのkベクトルの意味

Γ点 (k=0)： 結合性

BZ境界：反結合性

任意のk≠0：
1/kに比例する数(2π/ka)の
単位格子を考慮している

杉山、結晶工学スクールテキスト p. 110



バンド構造の読み方



電
子
の
エ
ネ
ル
ギ
ー

非占有軌道
伝導帯
仮想軌道 (virtual states)

経験的に伝導帯をよく表す

• 縦軸は電子のエネルギーを表す
下へ行くほど電子は安定

• 特に明記されていない場合、
フェルミエネルギーを原点にとっている

被占有軌道
価電子帯
実軌道 (real states)

Si (WIEN2k, PBE96)

• 電子は線で描かれたエネルギーをとる

バンド構造の読み方

波数ベクトル



バンド構造の読み方

1. 横軸は波数ベクトル k を表す。
大雑把には、
kを電子の運動量が進む方向とみなせる。

k = (0, 0, 0)
k = (1/2, 0, 0)

波数ベクトル

Newton力学： 𝑬𝑬 = 𝒎𝒎
𝟐𝟐
𝒗𝒗𝟐𝟐 + 𝑽𝑽 = 𝑷𝑷𝟐𝟐

𝟐𝟐𝒎𝒎
+ 𝑽𝑽

量子力学： 𝑬𝑬 = 𝑖𝟐𝟐

𝟐𝟐
𝒌𝒌𝟐𝟐 + 𝑽𝑽

𝐏𝐏 → 𝑖𝒌𝒌

波数ベクトルとは・・・

( )∑ −⋅⋅=
j

jjjkl ui )(exp rrrkφ

バンド理論 (Blochの定理)

𝒌𝒌: Blochの波数ベクトル
𝑖𝒌𝒌: 結晶運動量

注意: 移動方向 (速度) は、m < 0 の場合は
–k 方向になる



バンド構造の読み方
対称性の高いk点だけが描かれている。
W, L, Γ, X, Kは逆空間における

対称性の高い点
データベースなどで調べられる。
単純格子 (FCCの場合は座標が異なる)
Γ点: k = (0, 0, 0)   (単位は1/a など*)
X点: (1/2, 0, 0) * 逆格子の基本ベクトル

Z点: (0, 0, ½)

波数ベクトル

1st BZ for FCC



対称性の高い逆格子点記号の調べ方
– Crystallographic database –

http://www.cryst.ehu.es/cryst/



状態密度の読み方
Density Of States: DOS



状態密度 (Density Of States: DOS)

波数ベクトル
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価電子帯中の全電子数
s2p2 × 2原子/基本格子

状態密度 D(E)

積分状態数 N(E)
(電子数)

D
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ー
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N
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) (
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)

dE
EdNED )()( =

状態密度 D(E):
E ~ E + dE の範囲の状態数

dN(E) = D(E)dE
E を ΔE 毎のメッシュに区切り、
第一B.Z.内の E ~ E + ΔE 内にある準位数を足し合わすことで計算される



結合状態の見方

-15 -10 -5 0 5
0

0.5

1

1.5

Energy / eV

D
O

S

Si s

Total

Si total

Si p Si p

Si s

波数ベクトル
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鉄系超伝導体 LaFeOP の投影状態密度



半導体統計
Semiconductor statistics



分布関数から物理量を求める手順
1. 全粒子数 => µを決定

2. 全エネルギーを計算

3a．統計平均として物理量 P を導出

3b. 分配関数 (状態和) の微分として物理量を導出

平均エネルギー
𝑑𝑑

𝑑𝑑 1/𝑘𝑘𝐵𝐵𝑇𝑇
ln𝑍𝑍 = −∑

𝐸𝐸𝑖𝑖 exp −
𝐸𝐸𝑖𝑖
𝑘𝑘𝐵𝐵𝑇𝑇

𝑍𝑍
= − 𝐸𝐸 (4.34)

(平均) 粒子数 𝑁𝑁 𝑑𝑑
𝑑𝑑𝐸𝐸𝑖𝑖

ln 𝑍𝑍 = − 1
𝑘𝑘𝐵𝐵𝑇𝑇

∑ exp −𝐸𝐸𝑖𝑖/𝑘𝑘𝐵𝐵𝑇𝑇 /𝑍𝑍 = − 1
𝑘𝑘𝐵𝐵𝑇𝑇

𝑁𝑁

(平均) 分極 𝜇𝜇 𝑑𝑑
𝑑𝑑𝐵𝐵

ln 𝑍𝑍 = 1
𝑘𝑘𝐵𝐵𝑇𝑇

∑𝜇𝜇𝑖𝑖exp +𝜇𝜇𝑖𝑖𝐵𝐵/𝑘𝑘𝐵𝐵𝑇𝑇 /𝑍𝑍 = 1
𝑘𝑘𝐵𝐵𝑇𝑇

𝜇𝜇

3c. 自由エネルギーの微分として物理量を導出

Helmholtzエネルギー 𝐹𝐹 = −𝑁𝑁𝑘𝑘𝐵𝐵𝑇𝑇 ln𝑍𝑍 (4.41)
体積弾性率 BV : 

( ) ∫∫∑ === dEEfEDfEfN
i

i )()(),( drdppr

( ) ∫∫∑ =⋅== dEEfEEDfEEfEE
i

ii )()(),(),( drdpprpr

( )200 /)2/1( VVBFF V+=

( ) ∫∫∑ =⋅== dEEfEDEPfPEfPP
i

ii )()()()()( drdppr,pr,

2
0

2 )/(/ VVdFdBV =



統計分布関数と μ の意味
Maxwellの速度分布関数: 古典力学、理想気体、空間の等方性から導出

𝑓𝑓 𝒗𝒗 𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝒗𝒗 = ρ 𝑚𝑚
2𝜋𝜋𝑘𝑘𝐵𝐵𝑇𝑇

𝟑𝟑/𝟐𝟐
exp − 𝑚𝑚𝑣𝑣2

2𝑘𝑘𝐵𝐵𝑇𝑇
𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝒗𝒗 (3.29)

Maxwell-Boltzmann分布: 等重率の原理、最大確率の分布

𝑓𝑓(𝐸𝐸) = 𝒁𝒁−𝟏𝟏exp − 𝐸𝐸
𝑘𝑘𝐵𝐵𝑇𝑇

= exp(− 𝐸𝐸 − 𝝁𝝁 /𝑘𝑘𝐵𝐵𝑇𝑇) (4.29)

(大)正準分布: 一般化された統計分布、すべての基本、M-B分布と同じ形

Fermi-Dirac分布: スピンが半整数(波動関数が粒子の交換で反対称)の粒子 (電子)

Bose-Einstein分布: スピンが整数(波動関数が粒子の交換で対称)の粒子
(4He, スピンのない原子核)

Planck分布: スピンが整数、波動関数が対称の粒子で、粒子数が保存されない
(光子、フォノン)

𝑓𝑓 𝐸𝐸 =
1

exp 𝐸𝐸 − 𝜇𝜇 /𝑘𝑘𝐵𝐵𝑇𝑇 + 1

𝑓𝑓 𝐸𝐸 =
1

exp 𝐸𝐸 − 𝜇𝜇 /𝑘𝑘𝐵𝐵𝑇𝑇 − 1

𝑓𝑓 𝐸𝐸 =
1

exp 𝐸𝐸/𝑘𝑘𝐵𝐵𝑇𝑇 − 1

µ: 化学ポテンシャル (電子を扱う場合は、フェルミエネルギー EF)
全粒子数 Nの条件から決められる

𝑁𝑁 = �
𝑖𝑖

𝑓𝑓 𝐸𝐸𝑖𝑖 = �𝐷𝐷(𝐸𝐸)𝑓𝑓(𝐸𝐸)𝑑𝑑𝐸𝐸

(8.5)

(7.20)

(7.21)



なぜ分配関数が便利なのか
( )∑ −=

i
Bi TkeZ /exp分配関数

( )

( ) 
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)(ln

𝒅𝒅 𝐥𝐥𝐥𝐥𝒁𝒁
𝒅𝒅𝒆𝒆𝒊𝒊

= −
𝟏𝟏
𝒌𝒌𝑩𝑩𝑻𝑻

�
𝒊𝒊

𝐞𝐞𝐞𝐞𝐞𝐞 −𝒆𝒆𝒊𝒊/𝒌𝒌𝑩𝑩𝑻𝑻 /𝒁𝒁 = −
𝟏𝟏
𝒌𝒌𝑩𝑩𝑻𝑻

𝑵𝑵

大分配関数 𝑍𝑍𝐺𝐺 = ∑{𝑛𝑛𝑖𝑖},𝑖𝑖 𝜆𝜆𝑛𝑛𝑖𝑖exp −β𝐸𝐸𝑁𝑁,𝑖𝑖

𝜆𝜆 = 𝑒𝑒𝛽𝛽𝛽𝛽

グランドポテンシャル （熱力学ポテンシャル）

Ω = −𝑁𝑁𝑘𝑘𝐵𝐵𝑇𝑇 ln𝑍𝑍𝐺𝐺

Helmholtzエネルギー 𝑭𝑭 = −𝑵𝑵𝒌𝒌𝑩𝑩𝑻𝑻 𝐥𝐥𝐥𝐥𝒁𝒁
平均エネルギー 𝑬𝑬 = −𝑵𝑵 𝒅𝒅 𝐥𝐥𝐥𝐥 𝒁𝒁

𝒅𝒅(𝟏𝟏/𝒌𝒌𝑩𝑩𝑻𝑻)

(平均) 粒子数 𝑵𝑵



有限温度のFermi-Dirac分布関数の形
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(E – EF)/kBT が大きい高温ではBoltzmann分布と同じ振る舞いをする
「非縮退電子ガス」
 「統計的に縮退した電子ガス」
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		0.65		0.65		0.65		0.65		0.65		0.65

		0.66		0.66		0.66		0.66		0.66		0.66

		0.67		0.67		0.67		0.67		0.67		0.67

		0.68		0.68		0.68		0.68		0.68		0.68

		0.69		0.69		0.69		0.69		0.69		0.69

		0.7		0.7		0.7		0.7		0.7		0.7

		0.71		0.71		0.71		0.71		0.71		0.71

		0.72		0.72		0.72		0.72		0.72		0.72

		0.73		0.73		0.73		0.73		0.73		0.73

		0.74		0.74		0.74		0.74		0.74		0.74

		0.75		0.75		0.75		0.75		0.75		0.75

		0.76		0.76		0.76		0.76		0.76		0.76

		0.77		0.77		0.77		0.77		0.77		0.77

		0.78		0.78		0.78		0.78		0.78		0.78

		0.79		0.79		0.79		0.79		0.79		0.79

		0.8		0.8		0.8		0.8		0.8		0.8

		0.81		0.81		0.81		0.81		0.81		0.81

		0.82		0.82		0.82		0.82		0.82		0.82

		0.83		0.83		0.83		0.83		0.83		0.83

		0.84		0.84		0.84		0.84		0.84		0.84

		0.85		0.85		0.85		0.85		0.85		0.85



f(E,30K)

f(E,100K)

f(E,300K)

f(E,600K)

f(E,900K)

f(E,1200K)

1

1

0.9999999956

0.9999333097

0.9983580975

0.9918994703

1

1

0.9999999935

0.9999191696

0.9981339271

0.9910891819

1

1

0.9999999904

0.9999020318

0.9978792155

0.9901986419

1

1

0.9999999859

0.9998812607

0.9975898206

0.9892200702

1

1

0.9999999793

0.9998560864

0.9972610444

0.9881449671

1

1

0.9999999696

0.9998255759

0.9968875593

0.986964055

1

1

0.9999999553

0.9997885982

0.9964633261

0.9856672152

1

1

0.9999999343

0.9997437833

0.9959815021

0.984243423

1

1

0.9999999035

0.9996894711

0.9954343368

0.9826806792

1

1

0.9999998583

0.9996236503

0.9948130566

0.9809659392

1

1

0.9999997918

0.9995438842

0.9941077351

0.9790850407

1

1

0.9999996941

0.9994472214

0.9933071491

0.9770226301

1

1

0.9999995506

0.9993300868

0.9923986186

0.9747620888

1

1

0.9999993398

0.9991881515

0.9913678303

0.9722854613

1

1

0.9999990302

0.9990161737

0.9901986419

0.9695733854

1

1

0.9999985753

0.9988078086

0.9888728698

0.9666050281

1

1

0.999997907

0.9985553775

0.9873700555

0.9633580281

1

1

0.9999969253

0.998249591

0.9856672152

0.9598084486

1

1

0.9999954832

0.9978792155

0.9837385695

0.9559307443

1

1

0.9999933645

0.9974306725

0.9815552581

0.9516977445

1

1

0.9999902522

0.9968875593

0.9790850407

0.9470806594

1

1

0.9999856801

0.9962300748

0.9762919894

0.9420491132

1

1

0.9999789635

0.9954343368

0.9731361789

0.9365712097

1

1

0.9999690967

0.9944715703

0.9695733854

0.9306136372

1

1

0.9999546021

0.9933071491

0.9655548043

0.92414182

1

1

0.9999333097

0.9918994703

0.9610268052

0.9171201222

1

1

0.9999020318

0.9901986419

0.9559307443

0.909512112

1

1

0.9998560864

0.9881449671

0.9502028601

0.9012808939

1

1

0.9997885982

0.9856672152

0.9437742851

0.892389514

1

1

0.9996894711

0.9826806792

0.9365712097

0.8828014456

1

0.9999999999

0.9995438842

0.9790850407

0.9285152433

0.8724811579

1

0.9999999997

0.9993300868

0.9747620888

0.9195240218

0.8613947696

1

0.9999999991

0.9990161737

0.9695733854

0.909512112

0.8495107869

1

0.999999997

0.9985553775

0.9633580281

0.8983922696

0.8368009196

1

0.9999999906

0.9978792155

0.9559307443

0.8860770988

0.8232409669

1

0.9999999701

0.9968875593

0.9470806594

0.8724811579

0.8088117565

1

0.9999999051

0.9954343368

0.9365712097

0.8575235348

0.7935001177

1

0.9999996987

0.9933071491

0.92414182

0.8411308951

0.7772998612

1

0.9999990435

0.9901986419

0.909512112

0.8232409669

0.7602127313

1

0.9999969641

0.9856672152

0.892389514

0.8038063831

0.7422492954

1

0.9999903642

0.9790850407

0.8724811579

0.7827987477

0.723429725

1

0.9999694162

0.9695733854

0.8495107869

0.7602127313

0.7037844258

1

0.9999029327

0.9559307443

0.8232409669

0.7360699455

0.6833544702

1

0.9996919709

0.9365712097

0.7935001177

0.7104222939

0.662191791

0.9999999999

0.9990229614

0.909512112

0.7602127313

0.6833544702

0.6403590995

0.9999999956

0.9969054264

0.8724811579

0.723429725

0.6549852713

0.617929501

0.9999997918

0.990243379

0.8232409669

0.6833544702

0.6254674354

0.5949857935

0.9999902522

0.9696754398

0.7602127313

0.6403590995

0.5949857935

0.5716194504

0.9995438842

0.9097020451

0.6833544702

0.5949857935

0.5637536495

0.5479293029

0.9790850407

0.7604232124

0.5949857935

0.5479293029

0.532007453

0.5240199579

0.5

0.5

0.5

0.5

0.5

0.5

0.0209149593

0.2395767876

0.4050142065

0.4520706971

0.467992547

0.4759800421

0.0004561158

0.0902979549

0.3166455298

0.4050142065

0.4362463505

0.4520706971

0.0000097478

0.0303245602

0.2397872687

0.3596409005

0.4050142065

0.4283805496

0.0000002082

0.009756621

0.1767590331

0.3166455298

0.3745325646

0.4050142065

0.0000000044

0.0030945736

0.1275188421

0.276570275

0.3450147287

0.382070499

0.0000000001

0.0009770386

0.090487888

0.2397872687

0.3166455298

0.3596409005

0

0.0003080291

0.0634287903

0.2064998823

0.2895777061

0.337808209

0

0.0000970673

0.0440692557

0.1767590331

0.2639300545

0.3166455298

9.26252669361701E-16

0.0000305838

0.0304266146

0.1504892131

0.2397872687

0.2962155742

1.97863679330586E-17

0.0000096358

0.0209149593

0.1275188421

0.2172012523

0.276570275

4.22671231006718E-19

0.0000030359

0.0143327848

0.107610486

0.1961936169

0.2577507046

9.02899259354465E-21

0.0000009565

0.0098013581

0.090487888

0.1767590331

0.2397872687

1.92874984796371E-22

0.0000003013

0.0066928509

0.07585818

0.1588691049

0.2227001388

4.12014511860353E-24

0.0000000949

0.0045656632

0.0634287903

0.1424764652

0.2064998823

8.80134653867865E-26

0.0000000299

0.0031124407

0.0529193406

0.1275188421

0.1911882435

1.88012069148104E-27

0.0000000094

0.0021207845

0.0440692557

0.1139229012

0.1767590331

4.01626478289519E-29

0.000000003

0.0014446225

0.0366419719

0.1016077304

0.1631990804

8.57944007499728E-31

0.0000000009

0.0009838263

0.0304266146

0.090487888

0.1504892131

1.83271761149693E-32

0.0000000003

0.0006699132

0.0252379112

0.0804759782

0.1386052304

3.91500355982397E-34

0.0000000001

0.0004561158

0.0209149593

0.0714847567

0.1275188421

8.36312849141831E-36

0

0.0003105289

0.0173193208

0.0634287903

0.1171985544

1.78650969520747E-37

0

0.0002114018

0.0143327848

0.0562257149

0.107610486

3.8162954142643E-39

0

0.0001439136

0.0118550329

0.0497971399

0.0987191061

8.152270725429E-41

0

0.0000979682

0.0098013581

0.0440692557

0.090487888

1.74146680920658E-42

0

0.0000666903

0.0081005297

0.0389731948

0.0828798778

3.72007597602025E-44

0

0.0000453979

0.0066928509

0.0344451957

0.07585818

7.94672927109539E-46

0

0.0000309033

0.0055284297

0.0304266146

0.0693863628

1.69755957983535E-47

0

0.0000210365

0.0045656632

0.0268638211

0.0634287903

3.6262824978477E-49

0

0.0000143199

0.0037699252

0.0237080106

0.0579508868

7.7463700893915E-51

8.9470765625316E-16

0.0000097478

0.0031124407

0.0209149593

0.0529193406

1.65475937402656E-52

2.81884064851137E-16

0.0000066355

0.0025693275

0.0184447419

0.0483022555

3.53485381453536E-54

8.8809596589075E-17

0.0000045168

0.0021207845

0.0162614305

0.0440692557

7.55106252078824E-56

2.79801004376729E-17

0.0000030747

0.001750409

0.0143327848

0.0401915514

1.61303828063251E-57

8.81533134447953E-18

0.000002093

0.0014446225

0.0126299445

0.0366419719

3.44573030301727E-59

2.77733337255408E-18

0.0000014247

0.0011921914

0.0111271302

0.0333949719

7.36067920004735E-61

8.75018800868225E-19

0.0000009698

0.0009838263

0.0098013581

0.0304266146

1.57236909222312E-62

2.75680949733721E-19

0.0000006602

0.0008118485

0.0086321697

0.0277145387

3.35885384349122E-64

8.68552606763158E-20

0.0000004494

0.0006699132

0.0076013814

0.0252379112

7.17509597316298E-66

2.73643728898835E-20

0.0000003059

0.0005527786

0.0066928509

0.0229773699

1.53272528734352E-67

8.62134196392752E-21

0.0000002082

0.0004561158

0.0058922649

0.0209149593

3.27416778151702E-69

2.71621562672305E-21

0.0000001417

0.0003763497

0.0051869434

0.0190340608

6.99419181639766E-71

8.55763216645848E-22

0.0000000965

0.0003105289

0.0045656632

0.0173193208

1.49408101321852E-72

2.69614339803928E-22

0.0000000657

0.0002562167

0.0040184979

0.015756577

3.19161689107055E-74

8.49439317020699E-23

0.0000000447

0.0002114018

0.0035366739

0.0143327848

6.81784875735945E-76

2.67621949865617E-23

0.0000000304

0.0001744241

0.0031124407

0.013035945

1.4564110688936E-77

8.43162149605689E-24

0.0000000207

0.0001439136

0.0027389556

0.0118550329

3.11114733852975E-79

2.65644283245321E-24

0.0000000141

0.0001187393

0.0024101794

0.0107799298

6.64595179806904E-81

8.36931369060183E-25

0.0000000096

0.0000979682

0.0021207845

0.0098013581

1.41969088880017E-82

2.63681231140999E-25

0.0000000065

0.0000808304

0.0018660729

0.0089108181

3.03270664756825E-84

8.30746632595551E-26

0.0000000044

0.0000666903

0.0016419025

0.0081005297

6.47838883996634E-86

2.61732685554631E-26

0.000000003

0.0000550237

0.0014446225

0.0073633759

1.38389652673634E-87

8.24607599956288E-27

0.0000000021

0.0000453979

0.0012710163

0.0066928509

2.9562436649341E-89

2.5979853928628E-27

0.0000000014

0.0000374559

0.0011182496

0.0060830112

6.31505061080878E-91

8.18513933401306E-28

0.000000001

0.0000309033

0.0009838263

0.0055284297

1.34900464025067E-92

2.57878685928189E-28

0.0000000007

0.000025497

0.0008655478

0.0050241532



D(E)

		E		D(E)		f(E)		D(E)f(E)		N(E)		Nc=		5.20E+18		cm-3		dE=		0.05		eV

		-1		0		1		0		0		Dc=		1.41E+21

		-0.95		0		1		0		0		Ec=		0		eV

		-0.9		0		1		0		0		EF=		0.3		eV

		-0.85		0		1		0		0

		-0.8		0		1		0		0

		-0.75		0		1		0		0

		-0.7		0		1		0		0

		-0.65		0		1		0		0

		-0.6		0		1		0		0

		-0.55		0		1		0		0

		-0.5		0		1		0		0

		-0.45		0		1		0		0

		-0.4		0		1		0		0

		-0.35		0		1		0		0

		-0.3		0		0.9999999999		0		0

		-0.25		0		0.9999999993		0		0

		-0.2		0		0.9999999956		0		0

		-0.15		0		0.9999999696		0		0

		-0.1		0		0.9999997918		0		0

		-0.05		0		0.9999985753		0		0

		3.19189119579733E-16		25190869152065.1		0.9999902522		25190623597087.1		629765589927.177

		0.05		3.15285584827471E+20		0.9999333097		3.15264558342805E+20		7.88161521810131E+18

		0.1		4.45881150083742E+20		0.9995438842		4.45677776662293E+20		2.69051735932288E+19

		0.15		5.46090651815246E+20		0.9968875593		5.44390977034594E+20		5.1656892435651E+19

		0.2		6.30571169654941E+20		0.9790850407		6.17382799324633E+20		8.07012368446316E+19

		0.25		7.05000000000001E+20		0.8724811579		6.15099216289694E+20		1.1151328723499E+20

		0.3		7.72288806082285E+20		0.5		3.8614440304114E+20		1.36544377718261E+20

		0.35		8.34167249417046E+20		0.1275188421		1.06372041798669E+20		1.48857288839256E+20

		0.4		8.91762300167483E+20		0.0209149593		1.8651172186721E+19		1.51982869188891E+20

		0.45		9.45856754482411E+20		0.0031124407		2.94392307643412E+18		1.52522746570469E+20

		0.5		9.97020561473032E+20		0.0004561158		4.54756795176267E+17		1.5260771356726E+20

		0.55		1.04568398668049E+21		0.0000666903		6.97369602975812E+16		1.52620825911147E+20

		0.6		1.09218130363049E+21		0.0000097478		1.06463399261876E+16		1.52622835493652E+20

		0.65		1.1367783425101E+21		0.0000014247		1.6195833390651E+15		1.52623142141734E+20

		0.7		1.17969063741305E+21		0.0000002082		245648702456933		1.52623188772535E+20

		0.75		1.22109581933606E+21		0.0000000304		37163316790915.3		1.52623195842835E+20

		0.8		1.26114233930988E+21		0.0000000044		5609796982975.86		1.52623196912163E+20

		0.85		1.2999557684783E+21		0.0000000007		845142456797.13		1.52623197073537E+20

		0.9		1.33764345025123E+21		0.0000000001		127104233425.303		1.52623197097843E+20

		0.95		1.37429800261806E+21		0		19086173513.8262		1.52623197101498E+20

		1		1.41E+21		0		2862037824.74357		1.52623197102046E+20

		1.05		1.4448200580003E+21		0		428635683.374759		1.52623197102128E+20

		1.1		1.47882047591991E+21		0		64122186.0310976		1.52623197102141E+20

		1.15		1.51205654656167E+21		0		9582508.24007234		1.52623197102143E+20

		1.2		1.54457761216457E+21		9.26252669361754E-16		1430669.13630384		1.52623197102143E+20

		1.25		1.57642792413735E+21		1.35377901132239E-16		213413.503655968		1.52623197102143E+20

		1.3		1.60764734938979E+21		1.97863679330598E-17		31809.5019616347		1.52623197102143E+20

		1.35		1.63827195544574E+21		2.89190741404679E-18		4737.7308141785		1.52623197102143E+20

		1.4		1.66833449883409E+21		4.22671231006745E-19		705.1569963532		1.52623197102143E+20

		1.45		1.69786483560971E+21		6.17761718971366E-20		104.8875899427		1.52623197102143E+20

		1.5		1.72689026866214E+21		9.02899259354523E-21		15.5920794456		1.52623197102143E+20

		1.55		1.75543584331641E+21		1.31964647129702E-21		2.3165547162		1.52623197102143E+20

		1.6		1.78352460033497E+21		1.92874984796382E-22		0.3439972802		1.52623197102143E+20

		1.65		1.81117779359178E+21		2.81899437230654E-23		0.0510570001		1.52623197102143E+20

		1.7		1.83841507826715E+21		4.12014511860377E-24		0.0075745369		1.52623197102143E+20

		1.75		1.86525467430054E+21		6.02186225170246E-25		0.0011232307		1.52623197102143E+20

		1.8		1.89171350896482E+21		8.80134653867921E-26		0.0001664963		1.52623197102143E+20

		1.85		1.9178073417317E+21		1.28637450768689E-26		0.0000246702		1.52623197102143E+20

		1.9		1.94355087404472E+21		1.88012069148115E-27		0.0000036541		1.52623197102143E+20

		1.95		1.96895784617142E+21		2.74791967145852E-28		0.0000005411		1.52623197102143E+20

		2		1.99404112294606E+21		4.01626478289542E-29		0.0000000801		1.52623197102143E+20

		2.05		2.01881276992197E+21		5.87003432955691E-30		0.0000000119		1.52623197102143E+20

		2.1		2.04328412121271E+21		8.57944007499801E-31		0.0000000018		1.52623197102143E+20

		2.15		2.06746584010474E+21		1.25394142296333E-31		0.0000000003		1.52623197102143E+20

		2.2		2.09136797336098E+21		1.83271761149712E-32		0		1.52623197102143E+20

		2.25		2.115E+21		2.67863696180804E-33		0		1.52623197102143E+20

		2.3		2.13837087522254E+21		3.91500355982436E-34		0		1.52623197102143E+20

		2.35		2.16148907006258E+21		5.72203441226771E-35		0		1.52623197102143E+20

		2.4		2.18436260726098E+21		8.36312849141938E-36		0		1.52623197102143E+20

		2.45		2.20699909379229E+21		1.22232606665278E-36		0		1.52623197102143E+20

		2.5		2.22940575041871E+21		1.78650969520772E-37		3.98285498767487E-16		1.52623197102143E+20

		2.55		2.25158943859665E+21		2.61110106226496E-38		5.87912757490429E-17		1.52623197102143E+20

		2.6		2.27355668502019E+21		3.81629541426495E-39		8.67656395111397E-18		1.52623197102143E+20

		2.65		2.29531370405006E+21		5.57776598516883E-40		1.28027227037423E-18		1.52623197102143E+20

		2.7		2.31686641824685E+21		8.15227072543039E-41		1.88877222762066E-19		1.52623197102143E+20

		2.75		2.33822047720056E+21		1.19150782154405E-41		2.78600798707893E-20		1.52623197102143E+20

		2.8		2.35938127482609E+21		1.74146680920693E-42		4.10878418037398E-21		1.52623197102143E+20

		2.85		2.38035396527491E+21		2.54526793088051E-43		6.05863861195848E-22		1.52623197102143E+20

		2.9		2.40114347759562E+21		3.72007597602105E-44		8.93243616598311E-23		1.52623197102143E+20

		2.95		2.42175452926179E+21		5.43713496699796E-45		1.3167406232535E-23		1.52623197102143E+20

		3		2.44219163867212E+21		7.94672927109731E-46		1.94074357806648E-24		1.52623197102143E+20

		3.05		2.46245913671679E+21		1.16146659024323E-46		2.86006401713575E-25		1.52623197102143E+20
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N(E)



		E		f(E)		1-f(E)				Nc=		5.20E+18		cm-3		dE=		0.02		eV

		-0.5		1		0				Dc=		1.41E+21

		-0.48		1		0				Ec=		0		eV

		-0.46		1		0				EF=		0.3		eV

		-0.44		1		0

		-0.42		1		0

		-0.4		1		0

		-0.38		1		0

		-0.36		1		0

		-0.34		1		0

		-0.32		1		0

		-0.3		0.9999999999		0.0000000001

		-0.28		0.9999999998		0.0000000002

		-0.26		0.9999999996		0.0000000004

		-0.24		0.999999999		0.000000001

		-0.22		0.9999999979		0.0000000021

		-0.2		0.9999999956		0.0000000044

		-0.18		0.9999999904		0.0000000096

		-0.16		0.9999999793		0.0000000207

		-0.14		0.9999999553		0.0000000447

		-0.12		0.9999999035		0.0000000965

		-0.1		0.9999997918		0.0000002082

		-0.08		0.9999995506		0.0000004494

		-0.06		0.9999990302		0.0000009698

		-0.04		0.999997907		0.000002093

		-0.02		0.9999954832		0.0000045168

		1.73472347597681E-16		0.9999902522		0.0000097478

		0.02		0.9999789635		0.0000210365

		0.04		0.9999546021		0.0000453979

		0.06		0.9999020318		0.0000979682

		0.08		0.9997885982		0.0002114018

		0.1		0.9995438842		0.0004561158

		0.12		0.9990161737		0.0009838263

		0.14		0.9978792155		0.0021207845

		0.16		0.9954343368		0.0045656632

		0.18		0.9901986419		0.0098013581

		0.2		0.9790850407		0.0209149593

		0.22		0.9559307443		0.0440692557

		0.24		0.909512112		0.090487888

		0.26		0.8232409669		0.1767590331

		0.28		0.6833544702		0.3166455298

		0.3		0.5		0.5

		0.32		0.3166455298		0.6833544702

		0.34		0.1767590331		0.8232409669

		0.36		0.090487888		0.909512112

		0.38		0.0440692557		0.9559307443

		0.4		0.0209149593		0.9790850407

		0.42		0.0098013581		0.9901986419

		0.44		0.0045656632		0.9954343368

		0.46		0.0021207845		0.9978792155

		0.48		0.0009838263		0.9990161737

		0.5		0.0004561158		0.9995438842

		0.52		0.0002114018		0.9997885982

		0.54		0.0000979682		0.9999020318

		0.56		0.0000453979		0.9999546021

		0.58		0.0000210365		0.9999789635

		0.6		0.0000097478		0.9999902522

		0.62		0.0000045168		0.9999954832

		0.64		0.000002093		0.999997907

		0.66		0.0000009698		0.9999990302

		0.68		0.0000004494		0.9999995506

		0.7		0.0000002082		0.9999997918

		0.72		0.0000000965		0.9999999035

		0.74		0.0000000447		0.9999999553

		0.76		0.0000000207		0.9999999793

		0.78		0.0000000096		0.9999999904

		0.8		0.0000000044		0.9999999956

		0.82		0.0000000021		0.9999999979

		0.84		0.000000001		0.999999999

		0.86		0.0000000004		0.9999999996

		0.88		0.0000000002		0.9999999998

		0.9		0.0000000001		0.9999999999

		0.92		0		1

		0.94		0		1

		0.96		0		1

		0.98		0		1

		1		0		1

		1.02		0		1

		1.04		0		1

		1.06		0		1

		1.08		0		1

		1.1		0		1

		1.12		0		1





		



f(E)

1-f(E)



		E		f(E,30K)		f(E,100K)		f(E,300K)		f(E,600K)		f(E,900K)		f(E,1200K)						Nc=		5.20E+18		cm-3		dE=		0.01		eV

		-0.2		1		1		0.9999999956		0.9999333097		0.9983580975		0.9918994703						Dc=		1.41E+21

		-0.19		1		1		0.9999999935		0.9999191696		0.9981339271		0.9910891819						Ec=		0		eV

		-0.18		1		1		0.9999999904		0.9999020318		0.9978792155		0.9901986419						EF=		0.3		eV

		-0.17		1		1		0.9999999859		0.9998812607		0.9975898206		0.9892200702

		-0.16		1		1		0.9999999793		0.9998560864		0.9972610444		0.9881449671

		-0.15		1		1		0.9999999696		0.9998255759		0.9968875593		0.986964055

		-0.14		1		1		0.9999999553		0.9997885982		0.9964633261		0.9856672152

		-0.13		1		1		0.9999999343		0.9997437833		0.9959815021		0.984243423

		-0.12		1		1		0.9999999035		0.9996894711		0.9954343368		0.9826806792

		-0.11		1		1		0.9999998583		0.9996236503		0.9948130566		0.9809659392

		-0.1		1		1		0.9999997918		0.9995438842		0.9941077351		0.9790850407

		-0.09		1		1		0.9999996941		0.9994472214		0.9933071491		0.9770226301

		-0.08		1		1		0.9999995506		0.9993300868		0.9923986186		0.9747620888

		-0.07		1		1		0.9999993398		0.9991881515		0.9913678303		0.9722854613

		-0.06		1		1		0.9999990302		0.9990161737		0.9901986419		0.9695733854

		-0.05		1		1		0.9999985753		0.9988078086		0.9888728698		0.9666050281

		-0.04		1		1		0.999997907		0.9985553775		0.9873700555		0.9633580281

		-0.03		1		1		0.9999969253		0.998249591		0.9856672152		0.9598084486

		-0.02		1		1		0.9999954832		0.9978792155		0.9837385695		0.9559307443

		-0.01		1		1		0.9999933645		0.9974306725		0.9815552581		0.9516977445

		3.12250225675825E-17		1		1		0.9999902522		0.9968875593		0.9790850407		0.9470806594

		0.01		1		1		0.9999856801		0.9962300748		0.9762919894		0.9420491132

		0.02		1		1		0.9999789635		0.9954343368		0.9731361789		0.9365712097

		0.03		1		1		0.9999690967		0.9944715703		0.9695733854		0.9306136372

		0.04		1		1		0.9999546021		0.9933071491		0.9655548043		0.92414182

		0.05		1		1		0.9999333097		0.9918994703		0.9610268052		0.9171201222

		0.06		1		1		0.9999020318		0.9901986419		0.9559307443		0.909512112

		0.07		1		1		0.9998560864		0.9881449671		0.9502028601		0.9012808939

		0.08		1		1		0.9997885982		0.9856672152		0.9437742851		0.892389514

		0.09		1		1		0.9996894711		0.9826806792		0.9365712097		0.8828014456

		0.1		1		0.9999999999		0.9995438842		0.9790850407		0.9285152433		0.8724811579

		0.11		1		0.9999999997		0.9993300868		0.9747620888		0.9195240218		0.8613947696

		0.12		1		0.9999999991		0.9990161737		0.9695733854		0.909512112		0.8495107869

		0.13		1		0.999999997		0.9985553775		0.9633580281		0.8983922696		0.8368009196

		0.14		1		0.9999999906		0.9978792155		0.9559307443		0.8860770988		0.8232409669

		0.15		1		0.9999999701		0.9968875593		0.9470806594		0.8724811579		0.8088117565

		0.16		1		0.9999999051		0.9954343368		0.9365712097		0.8575235348		0.7935001177

		0.17		1		0.9999996987		0.9933071491		0.92414182		0.8411308951		0.7772998612

		0.18		1		0.9999990435		0.9901986419		0.909512112		0.8232409669		0.7602127313

		0.19		1		0.9999969641		0.9856672152		0.892389514		0.8038063831		0.7422492954

		0.2		1		0.9999903642		0.9790850407		0.8724811579		0.7827987477		0.723429725

		0.21		1		0.9999694162		0.9695733854		0.8495107869		0.7602127313		0.7037844258

		0.22		1		0.9999029327		0.9559307443		0.8232409669		0.7360699455		0.6833544702

		0.23		1		0.9996919709		0.9365712097		0.7935001177		0.7104222939		0.662191791

		0.24		0.9999999999		0.9990229614		0.909512112		0.7602127313		0.6833544702		0.6403590995

		0.25		0.9999999956		0.9969054264		0.8724811579		0.723429725		0.6549852713		0.617929501

		0.26		0.9999997918		0.990243379		0.8232409669		0.6833544702		0.6254674354		0.5949857935

		0.27		0.9999902522		0.9696754398		0.7602127313		0.6403590995		0.5949857935		0.5716194504

		0.28		0.9995438842		0.9097020451		0.6833544702		0.5949857935		0.5637536495		0.5479293029

		0.29		0.9790850407		0.7604232124		0.5949857935		0.5479293029		0.532007453		0.5240199579

		0.3		0.5		0.5		0.5		0.5		0.5		0.5

		0.31		0.0209149593		0.2395767876		0.4050142065		0.4520706971		0.467992547		0.4759800421

		0.32		0.0004561158		0.0902979549		0.3166455298		0.4050142065		0.4362463505		0.4520706971

		0.33		0.0000097478		0.0303245602		0.2397872687		0.3596409005		0.4050142065		0.4283805496

		0.34		0.0000002082		0.009756621		0.1767590331		0.3166455298		0.3745325646		0.4050142065

		0.35		0.0000000044		0.0030945736		0.1275188421		0.276570275		0.3450147287		0.382070499

		0.36		0.0000000001		0.0009770386		0.090487888		0.2397872687		0.3166455298		0.3596409005

		0.37		0		0.0003080291		0.0634287903		0.2064998823		0.2895777061		0.337808209

		0.38		0		0.0000970673		0.0440692557		0.1767590331		0.2639300545		0.3166455298

		0.39		9.26252669361701E-16		0.0000305838		0.0304266146		0.1504892131		0.2397872687		0.2962155742

		0.4		1.97863679330586E-17		0.0000096358		0.0209149593		0.1275188421		0.2172012523		0.276570275

		0.41		4.22671231006718E-19		0.0000030359		0.0143327848		0.107610486		0.1961936169		0.2577507046

		0.42		9.02899259354465E-21		0.0000009565		0.0098013581		0.090487888		0.1767590331		0.2397872687

		0.43		1.92874984796371E-22		0.0000003013		0.0066928509		0.07585818		0.1588691049		0.2227001388

		0.44		4.12014511860353E-24		0.0000000949		0.0045656632		0.0634287903		0.1424764652		0.2064998823

		0.45		8.80134653867865E-26		0.0000000299		0.0031124407		0.0529193406		0.1275188421		0.1911882435

		0.46		1.88012069148104E-27		0.0000000094		0.0021207845		0.0440692557		0.1139229012		0.1767590331

		0.47		4.01626478289519E-29		0.000000003		0.0014446225		0.0366419719		0.1016077304		0.1631990804

		0.48		8.57944007499728E-31		0.0000000009		0.0009838263		0.0304266146		0.090487888		0.1504892131

		0.49		1.83271761149693E-32		0.0000000003		0.0006699132		0.0252379112		0.0804759782		0.1386052304

		0.5		3.91500355982397E-34		0.0000000001		0.0004561158		0.0209149593		0.0714847567		0.1275188421

		0.51		8.36312849141831E-36		0		0.0003105289		0.0173193208		0.0634287903		0.1171985544

		0.52		1.78650969520747E-37		0		0.0002114018		0.0143327848		0.0562257149		0.107610486

		0.53		3.8162954142643E-39		0		0.0001439136		0.0118550329		0.0497971399		0.0987191061

		0.54		8.152270725429E-41		0		0.0000979682		0.0098013581		0.0440692557		0.090487888

		0.55		1.74146680920658E-42		0		0.0000666903		0.0081005297		0.0389731948		0.0828798778

		0.56		3.72007597602025E-44		0		0.0000453979		0.0066928509		0.0344451957		0.07585818

		0.57		7.94672927109539E-46		0		0.0000309033		0.0055284297		0.0304266146		0.0693863628

		0.58		1.69755957983535E-47		0		0.0000210365		0.0045656632		0.0268638211		0.0634287903

		0.59		3.6262824978477E-49		0		0.0000143199		0.0037699252		0.0237080106		0.0579508868

		0.6		7.7463700893915E-51		8.9470765625316E-16		0.0000097478		0.0031124407		0.0209149593		0.0529193406

		0.61		1.65475937402656E-52		2.81884064851137E-16		0.0000066355		0.0025693275		0.0184447419		0.0483022555

		0.62		3.53485381453536E-54		8.8809596589075E-17		0.0000045168		0.0021207845		0.0162614305		0.0440692557

		0.63		7.55106252078824E-56		2.79801004376729E-17		0.0000030747		0.001750409		0.0143327848		0.0401915514

		0.64		1.61303828063251E-57		8.81533134447953E-18		0.000002093		0.0014446225		0.0126299445		0.0366419719

		0.65		3.44573030301727E-59		2.77733337255408E-18		0.0000014247		0.0011921914		0.0111271302		0.0333949719

		0.66		7.36067920004735E-61		8.75018800868225E-19		0.0000009698		0.0009838263		0.0098013581		0.0304266146

		0.67		1.57236909222312E-62		2.75680949733721E-19		0.0000006602		0.0008118485		0.0086321697		0.0277145387

		0.68		3.35885384349122E-64		8.68552606763158E-20		0.0000004494		0.0006699132		0.0076013814		0.0252379112

		0.69		7.17509597316298E-66		2.73643728898835E-20		0.0000003059		0.0005527786		0.0066928509		0.0229773699

		0.7		1.53272528734352E-67		8.62134196392752E-21		0.0000002082		0.0004561158		0.0058922649		0.0209149593

		0.71		3.27416778151702E-69		2.71621562672305E-21		0.0000001417		0.0003763497		0.0051869434		0.0190340608

		0.72		6.99419181639766E-71		8.55763216645848E-22		0.0000000965		0.0003105289		0.0045656632		0.0173193208

		0.73		1.49408101321852E-72		2.69614339803928E-22		0.0000000657		0.0002562167		0.0040184979		0.015756577

		0.74		3.19161689107055E-74		8.49439317020699E-23		0.0000000447		0.0002114018		0.0035366739		0.0143327848

		0.75		6.81784875735945E-76		2.67621949865617E-23		0.0000000304		0.0001744241		0.0031124407		0.013035945

		0.76		1.4564110688936E-77		8.43162149605689E-24		0.0000000207		0.0001439136		0.0027389556		0.0118550329

		0.77		3.11114733852975E-79		2.65644283245321E-24		0.0000000141		0.0001187393		0.0024101794		0.0107799298

		0.78		6.64595179806904E-81		8.36931369060183E-25		0.0000000096		0.0000979682		0.0021207845		0.0098013581

		0.79		1.41969088880017E-82		2.63681231140999E-25		0.0000000065		0.0000808304		0.0018660729		0.0089108181

		0.8		3.03270664756825E-84		8.30746632595551E-26		0.0000000044		0.0000666903		0.0016419025		0.0081005297

		0.81		6.47838883996634E-86		2.61732685554631E-26		0.000000003		0.0000550237		0.0014446225		0.0073633759

		0.82		1.38389652673634E-87		8.24607599956288E-27		0.0000000021		0.0000453979		0.0012710163		0.0066928509

		0.83		2.9562436649341E-89		2.5979853928628E-27		0.0000000014		0.0000374559		0.0011182496		0.0060830112

		0.84		6.31505061080878E-91		8.18513933401306E-28		0.000000001		0.0000309033		0.0009838263		0.0055284297

		0.85		1.34900464025067E-92		2.57878685928189E-28		0.0000000007		0.000025497		0.0008655478		0.0050241532
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D(E)

		E		D(E)		f(E)		D(E)f(E)		N(E)		Nc=		5.20E+18		cm-3		dE=		0.05		eV

		-1		0		1		0		0		Dc=		1.41E+21

		-0.95		0		1		0		0		Ec=		0		eV

		-0.9		0		1		0		0		EF=		0.3		eV

		-0.85		0		1		0		0

		-0.8		0		1		0		0

		-0.75		0		1		0		0

		-0.7		0		1		0		0

		-0.65		0		1		0		0

		-0.6		0		1		0		0

		-0.55		0		1		0		0

		-0.5		0		1		0		0

		-0.45		0		1		0		0

		-0.4		0		1		0		0

		-0.35		0		1		0		0

		-0.3		0		0.9999999999		0		0

		-0.25		0		0.9999999993		0		0

		-0.2		0		0.9999999956		0		0

		-0.15		0		0.9999999696		0		0

		-0.1		0		0.9999997918		0		0

		-0.05		0		0.9999985753		0		0

		3.19189119579733E-16		25190869152065.1		0.9999902522		25190623597087.1		629765589927.177

		0.05		3.15285584827471E+20		0.9999333097		3.15264558342805E+20		7.88161521810131E+18

		0.1		4.45881150083742E+20		0.9995438842		4.45677776662293E+20		2.69051735932288E+19

		0.15		5.46090651815246E+20		0.9968875593		5.44390977034594E+20		5.1656892435651E+19

		0.2		6.30571169654941E+20		0.9790850407		6.17382799324633E+20		8.07012368446316E+19

		0.25		7.05000000000001E+20		0.8724811579		6.15099216289694E+20		1.1151328723499E+20

		0.3		7.72288806082285E+20		0.5		3.8614440304114E+20		1.36544377718261E+20

		0.35		8.34167249417046E+20		0.1275188421		1.06372041798669E+20		1.48857288839256E+20

		0.4		8.91762300167483E+20		0.0209149593		1.8651172186721E+19		1.51982869188891E+20

		0.45		9.45856754482411E+20		0.0031124407		2.94392307643412E+18		1.52522746570469E+20

		0.5		9.97020561473032E+20		0.0004561158		4.54756795176267E+17		1.5260771356726E+20

		0.55		1.04568398668049E+21		0.0000666903		6.97369602975812E+16		1.52620825911147E+20

		0.6		1.09218130363049E+21		0.0000097478		1.06463399261876E+16		1.52622835493652E+20

		0.65		1.1367783425101E+21		0.0000014247		1.6195833390651E+15		1.52623142141734E+20

		0.7		1.17969063741305E+21		0.0000002082		245648702456933		1.52623188772535E+20

		0.75		1.22109581933606E+21		0.0000000304		37163316790915.3		1.52623195842835E+20

		0.8		1.26114233930988E+21		0.0000000044		5609796982975.86		1.52623196912163E+20

		0.85		1.2999557684783E+21		0.0000000007		845142456797.13		1.52623197073537E+20

		0.9		1.33764345025123E+21		0.0000000001		127104233425.303		1.52623197097843E+20

		0.95		1.37429800261806E+21		0		19086173513.8262		1.52623197101498E+20

		1		1.41E+21		0		2862037824.74357		1.52623197102046E+20

		1.05		1.4448200580003E+21		0		428635683.374759		1.52623197102128E+20

		1.1		1.47882047591991E+21		0		64122186.0310976		1.52623197102141E+20

		1.15		1.51205654656167E+21		0		9582508.24007234		1.52623197102143E+20

		1.2		1.54457761216457E+21		9.26252669361754E-16		1430669.13630384		1.52623197102143E+20

		1.25		1.57642792413735E+21		1.35377901132239E-16		213413.503655968		1.52623197102143E+20

		1.3		1.60764734938979E+21		1.97863679330598E-17		31809.5019616347		1.52623197102143E+20

		1.35		1.63827195544574E+21		2.89190741404679E-18		4737.7308141785		1.52623197102143E+20

		1.4		1.66833449883409E+21		4.22671231006745E-19		705.1569963532		1.52623197102143E+20

		1.45		1.69786483560971E+21		6.17761718971366E-20		104.8875899427		1.52623197102143E+20

		1.5		1.72689026866214E+21		9.02899259354523E-21		15.5920794456		1.52623197102143E+20

		1.55		1.75543584331641E+21		1.31964647129702E-21		2.3165547162		1.52623197102143E+20

		1.6		1.78352460033497E+21		1.92874984796382E-22		0.3439972802		1.52623197102143E+20

		1.65		1.81117779359178E+21		2.81899437230654E-23		0.0510570001		1.52623197102143E+20

		1.7		1.83841507826715E+21		4.12014511860377E-24		0.0075745369		1.52623197102143E+20

		1.75		1.86525467430054E+21		6.02186225170246E-25		0.0011232307		1.52623197102143E+20

		1.8		1.89171350896482E+21		8.80134653867921E-26		0.0001664963		1.52623197102143E+20

		1.85		1.9178073417317E+21		1.28637450768689E-26		0.0000246702		1.52623197102143E+20

		1.9		1.94355087404472E+21		1.88012069148115E-27		0.0000036541		1.52623197102143E+20

		1.95		1.96895784617142E+21		2.74791967145852E-28		0.0000005411		1.52623197102143E+20

		2		1.99404112294606E+21		4.01626478289542E-29		0.0000000801		1.52623197102143E+20

		2.05		2.01881276992197E+21		5.87003432955691E-30		0.0000000119		1.52623197102143E+20

		2.1		2.04328412121271E+21		8.57944007499801E-31		0.0000000018		1.52623197102143E+20

		2.15		2.06746584010474E+21		1.25394142296333E-31		0.0000000003		1.52623197102143E+20

		2.2		2.09136797336098E+21		1.83271761149712E-32		0		1.52623197102143E+20

		2.25		2.115E+21		2.67863696180804E-33		0		1.52623197102143E+20

		2.3		2.13837087522254E+21		3.91500355982436E-34		0		1.52623197102143E+20

		2.35		2.16148907006258E+21		5.72203441226771E-35		0		1.52623197102143E+20

		2.4		2.18436260726098E+21		8.36312849141938E-36		0		1.52623197102143E+20

		2.45		2.20699909379229E+21		1.22232606665278E-36		0		1.52623197102143E+20

		2.5		2.22940575041871E+21		1.78650969520772E-37		3.98285498767487E-16		1.52623197102143E+20

		2.55		2.25158943859665E+21		2.61110106226496E-38		5.87912757490429E-17		1.52623197102143E+20

		2.6		2.27355668502019E+21		3.81629541426495E-39		8.67656395111397E-18		1.52623197102143E+20

		2.65		2.29531370405006E+21		5.57776598516883E-40		1.28027227037423E-18		1.52623197102143E+20

		2.7		2.31686641824685E+21		8.15227072543039E-41		1.88877222762066E-19		1.52623197102143E+20

		2.75		2.33822047720056E+21		1.19150782154405E-41		2.78600798707893E-20		1.52623197102143E+20

		2.8		2.35938127482609E+21		1.74146680920693E-42		4.10878418037398E-21		1.52623197102143E+20

		2.85		2.38035396527491E+21		2.54526793088051E-43		6.05863861195848E-22		1.52623197102143E+20

		2.9		2.40114347759562E+21		3.72007597602105E-44		8.93243616598311E-23		1.52623197102143E+20

		2.95		2.42175452926179E+21		5.43713496699796E-45		1.3167406232535E-23		1.52623197102143E+20

		3		2.44219163867212E+21		7.94672927109731E-46		1.94074357806648E-24		1.52623197102143E+20

		3.05		2.46245913671679E+21		1.16146659024323E-46		2.86006401713575E-25		1.52623197102143E+20
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N(E)



		E		f(E)		1-f(E)				Nc=		5.20E+18		cm-3		dE=		0.02		eV

		-0.5		1		0				Dc=		1.41E+21

		-0.48		1		0				Ec=		0		eV

		-0.46		1		0				EF=		0.3		eV

		-0.44		1		0

		-0.42		1		0

		-0.4		1		0

		-0.38		1		0

		-0.36		1		0

		-0.34		1		0

		-0.32		1		0

		-0.3		0.9999999999		0.0000000001

		-0.28		0.9999999998		0.0000000002

		-0.26		0.9999999996		0.0000000004

		-0.24		0.999999999		0.000000001

		-0.22		0.9999999979		0.0000000021

		-0.2		0.9999999956		0.0000000044

		-0.18		0.9999999904		0.0000000096

		-0.16		0.9999999793		0.0000000207

		-0.14		0.9999999553		0.0000000447

		-0.12		0.9999999035		0.0000000965

		-0.1		0.9999997918		0.0000002082

		-0.08		0.9999995506		0.0000004494

		-0.06		0.9999990302		0.0000009698

		-0.04		0.999997907		0.000002093

		-0.02		0.9999954832		0.0000045168

		1.73472347597681E-16		0.9999902522		0.0000097478

		0.02		0.9999789635		0.0000210365

		0.04		0.9999546021		0.0000453979

		0.06		0.9999020318		0.0000979682

		0.08		0.9997885982		0.0002114018

		0.1		0.9995438842		0.0004561158

		0.12		0.9990161737		0.0009838263

		0.14		0.9978792155		0.0021207845

		0.16		0.9954343368		0.0045656632

		0.18		0.9901986419		0.0098013581

		0.2		0.9790850407		0.0209149593

		0.22		0.9559307443		0.0440692557

		0.24		0.909512112		0.090487888
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		0.3		0.5		0.5
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		0.36		0.090487888		0.909512112

		0.38		0.0440692557		0.9559307443

		0.4		0.0209149593		0.9790850407

		0.42		0.0098013581		0.9901986419

		0.44		0.0045656632		0.9954343368

		0.46		0.0021207845		0.9978792155

		0.48		0.0009838263		0.9990161737

		0.5		0.0004561158		0.9995438842

		0.52		0.0002114018		0.9997885982

		0.54		0.0000979682		0.9999020318

		0.56		0.0000453979		0.9999546021

		0.58		0.0000210365		0.9999789635

		0.6		0.0000097478		0.9999902522

		0.62		0.0000045168		0.9999954832

		0.64		0.000002093		0.999997907

		0.66		0.0000009698		0.9999990302

		0.68		0.0000004494		0.9999995506

		0.7		0.0000002082		0.9999997918

		0.72		0.0000000965		0.9999999035

		0.74		0.0000000447		0.9999999553

		0.76		0.0000000207		0.9999999793

		0.78		0.0000000096		0.9999999904

		0.8		0.0000000044		0.9999999956

		0.82		0.0000000021		0.9999999979

		0.84		0.000000001		0.999999999

		0.86		0.0000000004		0.9999999996

		0.88		0.0000000002		0.9999999998

		0.9		0.0000000001		0.9999999999

		0.92		0		1

		0.94		0		1

		0.96		0		1

		0.98		0		1

		1		0		1

		1.02		0		1

		1.04		0		1

		1.06		0		1

		1.08		0		1

		1.1		0		1

		1.12		0		1





		



f(E)

1-f(E)



		E		f(E,30K)		f(E,100K)		f(E,300K)		f(E,600K)		f(E,900K)		f(E,1200K)						Nc=		5.20E+18		cm-3		dE=		0.01		eV

		-0.2		1		1		0.9999999956		0.9999333097		0.9983580975		0.9918994703						Dc=		1.41E+21

		-0.19		1		1		0.9999999935		0.9999191696		0.9981339271		0.9910891819						Ec=		0		eV

		-0.18		1		1		0.9999999904		0.9999020318		0.9978792155		0.9901986419						EF=		0.3		eV

		-0.17		1		1		0.9999999859		0.9998812607		0.9975898206		0.9892200702

		-0.16		1		1		0.9999999793		0.9998560864		0.9972610444		0.9881449671

		-0.15		1		1		0.9999999696		0.9998255759		0.9968875593		0.986964055

		-0.14		1		1		0.9999999553		0.9997885982		0.9964633261		0.9856672152

		-0.13		1		1		0.9999999343		0.9997437833		0.9959815021		0.984243423

		-0.12		1		1		0.9999999035		0.9996894711		0.9954343368		0.9826806792

		-0.11		1		1		0.9999998583		0.9996236503		0.9948130566		0.9809659392

		-0.1		1		1		0.9999997918		0.9995438842		0.9941077351		0.9790850407

		-0.09		1		1		0.9999996941		0.9994472214		0.9933071491		0.9770226301

		-0.08		1		1		0.9999995506		0.9993300868		0.9923986186		0.9747620888

		-0.07		1		1		0.9999993398		0.9991881515		0.9913678303		0.9722854613

		-0.06		1		1		0.9999990302		0.9990161737		0.9901986419		0.9695733854

		-0.05		1		1		0.9999985753		0.9988078086		0.9888728698		0.9666050281

		-0.04		1		1		0.999997907		0.9985553775		0.9873700555		0.9633580281

		-0.03		1		1		0.9999969253		0.998249591		0.9856672152		0.9598084486

		-0.02		1		1		0.9999954832		0.9978792155		0.9837385695		0.9559307443

		-0.01		1		1		0.9999933645		0.9974306725		0.9815552581		0.9516977445

		3.12250225675825E-17		1		1		0.9999902522		0.9968875593		0.9790850407		0.9470806594

		0.01		1		1		0.9999856801		0.9962300748		0.9762919894		0.9420491132

		0.02		1		1		0.9999789635		0.9954343368		0.9731361789		0.9365712097

		0.03		1		1		0.9999690967		0.9944715703		0.9695733854		0.9306136372

		0.04		1		1		0.9999546021		0.9933071491		0.9655548043		0.92414182

		0.05		1		1		0.9999333097		0.9918994703		0.9610268052		0.9171201222

		0.06		1		1		0.9999020318		0.9901986419		0.9559307443		0.909512112

		0.07		1		1		0.9998560864		0.9881449671		0.9502028601		0.9012808939

		0.08		1		1		0.9997885982		0.9856672152		0.9437742851		0.892389514

		0.09		1		1		0.9996894711		0.9826806792		0.9365712097		0.8828014456

		0.1		1		0.9999999999		0.9995438842		0.9790850407		0.9285152433		0.8724811579

		0.11		1		0.9999999997		0.9993300868		0.9747620888		0.9195240218		0.8613947696

		0.12		1		0.9999999991		0.9990161737		0.9695733854		0.909512112		0.8495107869

		0.13		1		0.999999997		0.9985553775		0.9633580281		0.8983922696		0.8368009196

		0.14		1		0.9999999906		0.9978792155		0.9559307443		0.8860770988		0.8232409669

		0.15		1		0.9999999701		0.9968875593		0.9470806594		0.8724811579		0.8088117565

		0.16		1		0.9999999051		0.9954343368		0.9365712097		0.8575235348		0.7935001177

		0.17		1		0.9999996987		0.9933071491		0.92414182		0.8411308951		0.7772998612

		0.18		1		0.9999990435		0.9901986419		0.909512112		0.8232409669		0.7602127313

		0.19		1		0.9999969641		0.9856672152		0.892389514		0.8038063831		0.7422492954

		0.2		1		0.9999903642		0.9790850407		0.8724811579		0.7827987477		0.723429725

		0.21		1		0.9999694162		0.9695733854		0.8495107869		0.7602127313		0.7037844258

		0.22		1		0.9999029327		0.9559307443		0.8232409669		0.7360699455		0.6833544702

		0.23		1		0.9996919709		0.9365712097		0.7935001177		0.7104222939		0.662191791

		0.24		0.9999999999		0.9990229614		0.909512112		0.7602127313		0.6833544702		0.6403590995

		0.25		0.9999999956		0.9969054264		0.8724811579		0.723429725		0.6549852713		0.617929501

		0.26		0.9999997918		0.990243379		0.8232409669		0.6833544702		0.6254674354		0.5949857935

		0.27		0.9999902522		0.9696754398		0.7602127313		0.6403590995		0.5949857935		0.5716194504

		0.28		0.9995438842		0.9097020451		0.6833544702		0.5949857935		0.5637536495		0.5479293029

		0.29		0.9790850407		0.7604232124		0.5949857935		0.5479293029		0.532007453		0.5240199579

		0.3		0.5		0.5		0.5		0.5		0.5		0.5

		0.31		0.0209149593		0.2395767876		0.4050142065		0.4520706971		0.467992547		0.4759800421

		0.32		0.0004561158		0.0902979549		0.3166455298		0.4050142065		0.4362463505		0.4520706971

		0.33		0.0000097478		0.0303245602		0.2397872687		0.3596409005		0.4050142065		0.4283805496

		0.34		0.0000002082		0.009756621		0.1767590331		0.3166455298		0.3745325646		0.4050142065

		0.35		0.0000000044		0.0030945736		0.1275188421		0.276570275		0.3450147287		0.382070499

		0.36		0.0000000001		0.0009770386		0.090487888		0.2397872687		0.3166455298		0.3596409005

		0.37		0		0.0003080291		0.0634287903		0.2064998823		0.2895777061		0.337808209

		0.38		0		0.0000970673		0.0440692557		0.1767590331		0.2639300545		0.3166455298

		0.39		9.26252669361701E-16		0.0000305838		0.0304266146		0.1504892131		0.2397872687		0.2962155742

		0.4		1.97863679330586E-17		0.0000096358		0.0209149593		0.1275188421		0.2172012523		0.276570275

		0.41		4.22671231006718E-19		0.0000030359		0.0143327848		0.107610486		0.1961936169		0.2577507046

		0.42		9.02899259354465E-21		0.0000009565		0.0098013581		0.090487888		0.1767590331		0.2397872687

		0.43		1.92874984796371E-22		0.0000003013		0.0066928509		0.07585818		0.1588691049		0.2227001388

		0.44		4.12014511860353E-24		0.0000000949		0.0045656632		0.0634287903		0.1424764652		0.2064998823

		0.45		8.80134653867865E-26		0.0000000299		0.0031124407		0.0529193406		0.1275188421		0.1911882435

		0.46		1.88012069148104E-27		0.0000000094		0.0021207845		0.0440692557		0.1139229012		0.1767590331

		0.47		4.01626478289519E-29		0.000000003		0.0014446225		0.0366419719		0.1016077304		0.1631990804

		0.48		8.57944007499728E-31		0.0000000009		0.0009838263		0.0304266146		0.090487888		0.1504892131

		0.49		1.83271761149693E-32		0.0000000003		0.0006699132		0.0252379112		0.0804759782		0.1386052304

		0.5		3.91500355982397E-34		0.0000000001		0.0004561158		0.0209149593		0.0714847567		0.1275188421

		0.51		8.36312849141831E-36		0		0.0003105289		0.0173193208		0.0634287903		0.1171985544

		0.52		1.78650969520747E-37		0		0.0002114018		0.0143327848		0.0562257149		0.107610486

		0.53		3.8162954142643E-39		0		0.0001439136		0.0118550329		0.0497971399		0.0987191061

		0.54		8.152270725429E-41		0		0.0000979682		0.0098013581		0.0440692557		0.090487888

		0.55		1.74146680920658E-42		0		0.0000666903		0.0081005297		0.0389731948		0.0828798778

		0.56		3.72007597602025E-44		0		0.0000453979		0.0066928509		0.0344451957		0.07585818

		0.57		7.94672927109539E-46		0		0.0000309033		0.0055284297		0.0304266146		0.0693863628

		0.58		1.69755957983535E-47		0		0.0000210365		0.0045656632		0.0268638211		0.0634287903

		0.59		3.6262824978477E-49		0		0.0000143199		0.0037699252		0.0237080106		0.0579508868

		0.6		7.7463700893915E-51		8.9470765625316E-16		0.0000097478		0.0031124407		0.0209149593		0.0529193406

		0.61		1.65475937402656E-52		2.81884064851137E-16		0.0000066355		0.0025693275		0.0184447419		0.0483022555

		0.62		3.53485381453536E-54		8.8809596589075E-17		0.0000045168		0.0021207845		0.0162614305		0.0440692557

		0.63		7.55106252078824E-56		2.79801004376729E-17		0.0000030747		0.001750409		0.0143327848		0.0401915514

		0.64		1.61303828063251E-57		8.81533134447953E-18		0.000002093		0.0014446225		0.0126299445		0.0366419719

		0.65		3.44573030301727E-59		2.77733337255408E-18		0.0000014247		0.0011921914		0.0111271302		0.0333949719

		0.66		7.36067920004735E-61		8.75018800868225E-19		0.0000009698		0.0009838263		0.0098013581		0.0304266146

		0.67		1.57236909222312E-62		2.75680949733721E-19		0.0000006602		0.0008118485		0.0086321697		0.0277145387

		0.68		3.35885384349122E-64		8.68552606763158E-20		0.0000004494		0.0006699132		0.0076013814		0.0252379112

		0.69		7.17509597316298E-66		2.73643728898835E-20		0.0000003059		0.0005527786		0.0066928509		0.0229773699

		0.7		1.53272528734352E-67		8.62134196392752E-21		0.0000002082		0.0004561158		0.0058922649		0.0209149593

		0.71		3.27416778151702E-69		2.71621562672305E-21		0.0000001417		0.0003763497		0.0051869434		0.0190340608

		0.72		6.99419181639766E-71		8.55763216645848E-22		0.0000000965		0.0003105289		0.0045656632		0.0173193208

		0.73		1.49408101321852E-72		2.69614339803928E-22		0.0000000657		0.0002562167		0.0040184979		0.015756577

		0.74		3.19161689107055E-74		8.49439317020699E-23		0.0000000447		0.0002114018		0.0035366739		0.0143327848

		0.75		6.81784875735945E-76		2.67621949865617E-23		0.0000000304		0.0001744241		0.0031124407		0.013035945

		0.76		1.4564110688936E-77		8.43162149605689E-24		0.0000000207		0.0001439136		0.0027389556		0.0118550329

		0.77		3.11114733852975E-79		2.65644283245321E-24		0.0000000141		0.0001187393		0.0024101794		0.0107799298

		0.78		6.64595179806904E-81		8.36931369060183E-25		0.0000000096		0.0000979682		0.0021207845		0.0098013581

		0.79		1.41969088880017E-82		2.63681231140999E-25		0.0000000065		0.0000808304		0.0018660729		0.0089108181

		0.8		3.03270664756825E-84		8.30746632595551E-26		0.0000000044		0.0000666903		0.0016419025		0.0081005297

		0.81		6.47838883996634E-86		2.61732685554631E-26		0.000000003		0.0000550237		0.0014446225		0.0073633759

		0.82		1.38389652673634E-87		8.24607599956288E-27		0.0000000021		0.0000453979		0.0012710163		0.0066928509

		0.83		2.9562436649341E-89		2.5979853928628E-27		0.0000000014		0.0000374559		0.0011182496		0.0060830112

		0.84		6.31505061080878E-91		8.18513933401306E-28		0.000000001		0.0000309033		0.0009838263		0.0055284297

		0.85		1.34900464025067E-92		2.57878685928189E-28		0.0000000007		0.000025497		0.0008655478		0.0050241532





		



f(E,30K)

f(E,100K)

f(E,300K)

f(E,600K)

f(E,900K)

f(E,1200K)



		E		f(E,300K)		B(E,300K)				Nc=		5.20E+18		cm-3		dE=		0.01		eV

		-0.2		0.9995438842		2191.4258681755				Dc=		1.41E+21

		-0.19		0.9993300868		1491.7307584736				Ec=		0		eV

		-0.18		0.9990161737		1015.4396222533				EF=		0		eV

		-0.17		0.9985553775		691.2223406167

		-0.16		0.9978792155		470.5236172559

		-0.15		0.9968875593		320.29125997

		-0.14		0.9954343368		218.0262317362

		-0.13		0.9933071491		148.4131591026

		-0.12		0.9901986419		101.0266774755

		-0.11		0.9856672152		68.770111919

		-0.1		0.9790850407		46.8126678173

		-0.09		0.9695733854		31.8659633818

		-0.08		0.9559307443		21.6915563585

		-0.07		0.9365712097		14.7657113522

		-0.06		0.909512112		10.0512027875

		-0.05		0.8724811579		6.8419783555

		-0.04		0.8232409669		4.6574194957

		-0.03		0.7602127313		3.1703631949

		-0.02		0.6833544702		2.1581055339

		-0.01		0.5949857935		1.4690491938

		3.12250225675825E-17		0.5		1

		0.01		0.4050142065		0.6807123983

		0.02		0.3166455298		0.4633693692

		0.03		0.2397872687		0.3154212746

		0.04		0.1767590331		0.2147111723

		0.05		0.1275188421		0.1461565571

		0.06		0.090487888		0.0994905805

		0.07		0.0634287903		0.0677244717

		0.08		0.0440692557		0.0461008875

		0.09		0.0304266146		0.0313814457

		0.1		0.0209149593		0.0213617392

		0.11		0.0143327848		0.0145412007

		0.12		0.0098013581		0.0098983756

		0.13		0.0066928509		0.006737947

		0.14		0.0045656632		0.0045866041

		0.15		0.0031124407		0.0031221583

		0.16		0.0021207845		0.0021252918

		0.17		0.0014446225		0.0014467125

		0.18		0.0009838263		0.0009847951

		0.19		0.0006699132		0.0006703623

		0.2		0.0004561158		0.0004563239

		0.21		0.0003105289		0.0003106253

		0.22		0.0002114018		0.0002114465

		0.23		0.0001439136		0.0001439343

		0.24		0.0000979682		0.0000979778

		0.25		0.0000666903		0.0000666947

		0.26		0.0000453979		0.0000453999

		0.27		0.0000309033		0.0000309043

		0.28		0.0000210365		0.0000210369

		0.29		0.0000143199		0.0000143201

		0.3		0.0000097478		0.0000097479

		0.31		0.0000066355		0.0000066355

		0.32		0.0000045168		0.0000045169

		0.33		0.0000030747		0.0000030747

		0.34		0.000002093		0.000002093

		0.35		0.0000014247		0.0000014247

		0.36		0.0000009698		0.0000009698

		0.37		0.0000006602		0.0000006602

		0.38		0.0000004494		0.0000004494

		0.39		0.0000003059		0.0000003059

		0.4		0.0000002082		0.0000002082

		0.41		0.0000001417		0.0000001417

		0.42		0.0000000965		0.0000000965

		0.43		0.0000000657		0.0000000657

		0.44		0.0000000447		0.0000000447

		0.45		0.0000000304		0.0000000304

		0.46		0.0000000207		0.0000000207

		0.47		0.0000000141		0.0000000141

		0.48		0.0000000096		0.0000000096

		0.49		0.0000000065		0.0000000065

		0.5		0.0000000044		0.0000000044

		0.51		0.000000003		0.000000003

		0.52		0.0000000021		0.0000000021

		0.53		0.0000000014		0.0000000014

		0.54		0.000000001		0.000000001

		0.55		0.0000000007		0.0000000007

		0.56		0.0000000004		0.0000000004

		0.57		0.0000000003		0.0000000003

		0.58		0.0000000002		0.0000000002

		0.59		0.0000000001		0.0000000001

		0.6		0.0000000001		0.0000000001

		0.61		0.0000000001		0.0000000001

		0.62		0		0

		0.63		0		0

		0.64		0		0

		0.65		0		0

		0.66		0		0

		0.67		0		0

		0.68		0		0

		0.69		0		0

		0.7		0		0

		0.71		0		0

		0.72		0		0

		0.73		0		0

		0.74		0		0

		0.75		0		0

		0.76		0		0

		0.77		0		0

		0.78		0		0

		0.79		0		0

		0.8		0		0

		0.81		0		0

		0.82		0		0

		0.83		0		0

		0.84		0		0

		0.85		0		0





		



f(E,300K)

B(E,300K)





自由電子近似による状態密度関数

𝑫𝑫(𝑬𝑬) = (𝟐𝟐𝟐𝟐 + 𝟏𝟏)𝑽𝑽𝟐𝟐𝝅𝝅 𝟐𝟐𝒎𝒎 𝟑𝟑/𝟐𝟐

𝒉𝒉𝟑𝟑
𝑬𝑬

𝑵𝑵 = ∫𝟎𝟎
∞𝑫𝑫 𝑬𝑬 𝒇𝒇(𝑬𝑬) 𝒅𝒅𝑬𝑬

𝑬𝑬 = ∫𝟎𝟎
∞𝑬𝑬𝑵𝑵 𝑬𝑬 𝒇𝒇(𝑬𝑬) 𝒅𝒅𝑬𝑬

𝑓𝑓(𝐸𝐸) = 1
exp(𝛽𝛽 𝑒𝑒−𝛽𝛽 )+1

自由電子近似: 状態密度とEF
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N-D(E)-fe(E).xlsx 参照

状態密度の「密度」は
体積当たり状態数の
エネルギー密度

赤線の面積が粒子数 Nに一致する条件から
EF は決まる



金属のEFの計算: プログラム
http://conf.msl.titech.ac.jp/Lecture/StatisticsC/index.html
http://conf.msl.titech.ac.jp/Lecture/StatisticsC/ef-t-metal.html
http://conf.msl.titech.ac.jp/Lecture/StatisticsC/ef-t-metal.html

方針: 有限温度 T における N(e)f(e, EF)の積分を E = 0 ~ ∞ (実際にはEF + αkBT) で行い、
電子密度 N に等しくなる EF (T)を求める。
EF(T)の初期値として 0 K の EF(0) を用いることで、Newton法でも安定して計算ができる。

近似式 𝑬𝑬𝑭𝑭(𝑻𝑻) = 𝑬𝑬𝑭𝑭(𝟎𝟎) − 𝝅𝝅𝟐𝟐

𝟔𝟔
𝒌𝒌𝑩𝑩𝑻𝑻 𝟐𝟐𝑵𝑵′ 𝑬𝑬𝑭𝑭(𝟎𝟎) /𝑵𝑵 𝑬𝑬𝑭𝑭(𝟎𝟎) と比較する。

プログラム: ef-t-metal.py
実行法: python ef-t-metal.py

T (K)  EF (Newton法, eV)   EF (近似式, eV) 
0         4.948988        4.948988

600         4.948554        4.948544
1200         4.947248        4.947211
1800         4.945069        4.944990
2400         4.942013        4.941880
3000         4.938075        4.937882
3600         4.933247        4.932994
4000         4.929529        4.929243



自由電子・非縮退近似: 自由電子濃度

𝑫𝑫𝑪𝑪 𝑬𝑬 = 𝟐𝟐𝟐𝟐 + 𝟏𝟏 𝟐𝟐𝝅𝝅 𝟐𝟐𝒎𝒎
𝟑𝟑
𝟐𝟐

𝒉𝒉𝟑𝟑
𝑬𝑬 − 𝑬𝑬𝑪𝑪 = 𝟐𝟐

𝝅𝝅𝟐𝟐
𝒎𝒎𝒆𝒆

∗𝟐𝟐/𝟑𝟑

𝑖𝟑𝟑
𝑬𝑬 − 𝑬𝑬𝑪𝑪

𝑓𝑓 𝐸𝐸 = 1
exp 𝐸𝐸−𝐸𝐸𝐹𝐹 /𝑘𝑘𝐵𝐵𝑇𝑇 +1

~𝒆𝒆𝜷𝜷 𝑬𝑬−𝑬𝑬𝑭𝑭 𝛽𝛽 = 1/ 𝑘𝑘𝐵𝐵𝑇𝑇

𝒏𝒏𝒆𝒆 = ∫𝑬𝑬𝑪𝑪
∞𝑫𝑫𝑪𝑪 𝑬𝑬 𝒇𝒇(𝑬𝑬) 𝒅𝒅𝑬𝑬~ 𝟐𝟐

𝝅𝝅𝟐𝟐
𝒎𝒎𝒆𝒆

∗𝟐𝟐/𝟑𝟑

𝑖𝟑𝟑
𝒆𝒆−𝜷𝜷 𝑬𝑬𝑪𝑪−𝑬𝑬𝑭𝑭 ∫𝟎𝟎

∞ 𝒆𝒆𝐞𝐞𝐞𝐞𝐞𝐞(−𝜷𝜷𝒆𝒆)𝒅𝒅𝒆𝒆
𝑒𝑒 = 𝐸𝐸 − 𝐸𝐸𝐶𝐶

𝑒𝑒 = 𝑥𝑥, 𝑒𝑒 = 𝑥𝑥2 𝑑𝑑𝑒𝑒 = 2𝑥𝑥𝑑𝑑𝑥𝑥
∫0
∞ 𝑒𝑒exp(−𝛽𝛽𝑒𝑒)𝑑𝑑𝑒𝑒 = ∫0

∞2𝑥𝑥2exp(−𝛽𝛽𝑥𝑥2)𝑑𝑑𝑥𝑥
∫0
∞𝑥𝑥2exp(−𝑥𝑥2)𝑑𝑑𝑥𝑥 = 1

4
𝜋𝜋

𝑛𝑛𝑒𝑒~ 2
𝜋𝜋2

𝑚𝑚𝑒𝑒
∗
3
2

𝑖3
𝑒𝑒−𝛽𝛽 𝐸𝐸𝐶𝐶−𝐸𝐸𝐹𝐹 ∫0

∞2𝑥𝑥2exp(−𝛽𝛽𝑥𝑥2)𝑑𝑑𝑥𝑥 = 1
2𝜋𝜋3/2

1
𝛽𝛽3/2

𝑚𝑚𝑒𝑒
∗
3
2

𝑖3
𝑒𝑒−𝛽𝛽 𝐸𝐸𝐶𝐶−𝐸𝐸𝐹𝐹

𝒏𝒏𝒆𝒆~𝑵𝑵𝑪𝑪𝐞𝐞𝐞𝐞𝐞𝐞(−𝜷𝜷 𝑬𝑬𝑪𝑪 − 𝑬𝑬𝑭𝑭 )

𝑵𝑵𝑪𝑪 = 𝟐𝟐 𝟐𝟐𝝅𝝅𝒎𝒎𝒆𝒆
∗𝒌𝒌𝑩𝑩𝑻𝑻

𝒉𝒉𝟐𝟐

𝟑𝟑/𝟐𝟐
伝導帯有効状態密度

同様に
𝒏𝒏𝒉𝒉~𝑵𝑵𝑽𝑽𝐞𝐞𝐞𝐞𝐞𝐞(−𝜷𝜷 𝑬𝑬𝑭𝑭 − 𝑬𝑬𝑽𝑽 )

𝑵𝑵𝑽𝑽 = 𝟐𝟐 𝟐𝟐𝝅𝝅𝒎𝒎h
∗𝒌𝒌𝑩𝑩𝑻𝑻

𝒉𝒉𝟐𝟐

𝟑𝟑/𝟐𝟐
価電子帯有効状態密度



半導体: 自由電子密度、自由正孔密度
𝑛𝑛𝑒𝑒 = ∫𝐸𝐸𝐶𝐶

∞ 𝑓𝑓𝑒𝑒(𝐸𝐸)𝐷𝐷𝑒𝑒 𝐸𝐸 𝑑𝑑𝐸𝐸

𝑓𝑓𝑒𝑒(𝐸𝐸) = 1
𝑒𝑒𝑥𝑥𝑝𝑝(𝛽𝛽 𝐸𝐸−𝐸𝐸𝐹𝐹 )+1

𝐷𝐷𝑒𝑒 𝐸𝐸 = 𝐷𝐷𝐶𝐶0 𝐸𝐸 − 𝐸𝐸𝐶𝐶 (9.41)

𝐷𝐷𝐶𝐶0 = 2
𝜋𝜋2

𝑚𝑚𝑒𝑒
∗3/2

𝑖3

非縮退半導体 𝛽𝛽 𝐸𝐸 − 𝐸𝐸𝐹𝐹 >>1 では

𝑛𝑛𝑒𝑒~∫𝐸𝐸𝐶𝐶
∞ 2
𝜋𝜋2

𝑚𝑚𝑒𝑒
∗3/2

𝑖3
𝐸𝐸 − 𝐸𝐸𝐶𝐶exp(−𝛽𝛽 𝐸𝐸 − 𝐸𝐸𝐹𝐹 )𝑑𝑑𝐸𝐸

= 2
𝜋𝜋2

𝑚𝑚𝑒𝑒
∗3/2

𝑖3
𝑒𝑒−𝛽𝛽 𝐸𝐸𝐶𝐶−𝐸𝐸𝐹𝐹 ∫0

∞ 𝑒𝑒exp(−𝛽𝛽𝑒𝑒)𝑑𝑑𝑒𝑒

𝒏𝒏𝒆𝒆 = 𝑵𝑵𝑪𝑪𝐞𝐞𝐞𝐞𝐞𝐞(−𝜷𝜷 𝑬𝑬𝑪𝑪 − 𝑬𝑬𝑭𝑭 )

𝑵𝑵𝑪𝑪 = 𝟐𝟐 𝟐𝟐𝝅𝝅𝒎𝒎𝒆𝒆
∗𝒌𝒌𝑩𝑩𝑻𝑻

𝒉𝒉𝟐𝟐

𝟑𝟑/𝟐𝟐
伝導帯有効状態密度

同様に
𝒏𝒏𝒉𝒉 = 𝑵𝑵𝑽𝑽𝐞𝐞𝐞𝐞𝐞𝐞(−𝜷𝜷 𝑬𝑬𝑭𝑭 − 𝑬𝑬𝑽𝑽 )

𝑵𝑵𝑽𝑽 = 𝟐𝟐 𝟐𝟐𝝅𝝅𝒎𝒎h
∗𝒌𝒌𝑩𝑩𝑻𝑻

𝒉𝒉𝟐𝟐

𝟑𝟑/𝟐𝟐
価電子帯有効状態密度
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How to calculate Fermi level EF

EV EC

Eg = EC – EV

( ) CCC EEDED −= 0

( )
EED

ED

VV

V

−= 0

EDEA

NA ND

EF

NA
- + Ne = ND

+ + Nh

( ) ( )∫
∞

=
CE FeCe dEEEfEDN ,

( )[ ]FDeDD EEfNN ,1−=+

EF

( )Fe EEf ,

Valence 
band

Conduction
band

Charge neutrality condition

Energy

D
en
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ty
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f s
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半導体の状態密度、電子、正孔

EV ECEDEA

NA ND

EF

( )Fe EEf ,

エネルギー

状
態

密
度

( )Fh EEf ,

伝導帯側

𝐷𝐷𝑒𝑒 𝐸𝐸 = 𝐷𝐷𝐶𝐶0 𝐸𝐸 − 𝐸𝐸𝐶𝐶
𝐷𝐷𝐷𝐷 𝐸𝐸 = 𝑁𝑁𝐷𝐷𝛿𝛿(𝐸𝐸 − 𝐸𝐸𝐷𝐷) 
𝑓𝑓𝑒𝑒(𝐸𝐸,𝐸𝐸𝐹𝐹) = 1

exp(𝛽𝛽 𝐸𝐸−𝐸𝐸𝐹𝐹 )+1
自由電子密度

𝑛𝑛𝑒𝑒 = ∫𝐸𝐸𝐶𝐶
∞ 𝑓𝑓𝑒𝑒 𝐸𝐸 𝐷𝐷𝑒𝑒 𝐸𝐸 𝑑𝑑𝐸𝐸

非縮退半導体密度
𝑛𝑛𝑒𝑒~𝑁𝑁𝐶𝐶exp(−𝛽𝛽 𝐸𝐸𝐶𝐶 − 𝐸𝐸𝐹𝐹 )

イオン化ドナー密度

𝑵𝑵𝑫𝑫
+ = 𝑁𝑁𝐷𝐷 1 − 𝑓𝑓𝑒𝑒(𝐸𝐸𝐷𝐷 ,𝐸𝐸𝐹𝐹)

価電子帯側

𝐷𝐷ℎ 𝐸𝐸 = 𝐷𝐷𝑉𝑉0 𝐸𝐸𝑉𝑉 − 𝐸𝐸
𝐷𝐷𝐴𝐴 𝐸𝐸 = 𝑁𝑁𝐴𝐴𝛿𝛿(𝐸𝐸 − 𝐸𝐸𝐴𝐴) 
𝑓𝑓ℎ(𝐸𝐸,𝐸𝐸𝐹𝐹) = 1

exp(𝛽𝛽 𝐸𝐸𝐹𝐹−𝐸𝐸 )+1
自由正孔密度

𝑛𝑛ℎ = ∫−∞
𝐸𝐸𝑉𝑉 𝑓𝑓ℎ 𝐸𝐸,𝐸𝐸𝐹𝐹 𝐷𝐷ℎ 𝐸𝐸 𝑑𝑑𝐸𝐸

非縮退半導体密度
𝑛𝑛ℎ~𝑁𝑁𝑉𝑉exp(−𝛽𝛽 𝐸𝐸𝐹𝐹 − 𝐸𝐸𝑉𝑉 )

イオン化アクセプター密度
𝑁𝑁𝐴𝐴− = 𝑁𝑁𝐷𝐷 1 − 𝑓𝑓ℎ(𝐸𝐸𝐴𝐴,𝐸𝐸𝐹𝐹)

全状態密度：𝑫𝑫 𝑬𝑬 = 𝑫𝑫𝒆𝒆 𝑬𝑬 + 𝑫𝑫𝒉𝒉 𝑬𝑬 + 𝑫𝑫𝑫𝑫 𝑬𝑬 + 𝑫𝑫𝑨𝑨 𝑬𝑬
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How to calculate EF: Illustrative solution

Plot ∆Q = (NA
- + Ne) – (ND

+ + Nh) w.r.t. EF and find ∆Q = 0

( ) ( )∫
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=
CE FeCe dEEEfEDN ,

( )[ ]FDeDD EEfNN ,1−=+

( ) ( )∫
∞

=
CE FhVh dEEEfEDN ,

( )[ ]FAhAA EEfNN ,1−=−

( ) ( )FeFh EEfEEf ,1, −=
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Bisection method (二分法): Monotonic func（単調関数)

Solution of f(x) = 0 for monotonic function f(x)
1. Start from a range [x0, x1] where f(x0) < 0 & f(x1) > 0

(or f(x0) > 0 & f(x1) < 0)
* Solution exist in this range for a monotonic function

2. Solve the equation by the following iterative procedure  
Case f(x0) < 0 and f(x1) > 0: Judge by f(x0)･f(x1) < 0
1. x2 = (x0 + x1) / 2.0
2. If f(x2) > 0 (f(x0)･f(x2) < 0), x1 is replaced with x2

If f(x2) < 0 (f(x1)･f(x2) < 0), x0 is replaced with x2
3. Solution x2 is obtained when |x1 – x0|, |f(x1) – f(x0)| becomes less than EPS.
4. Repeat 1 – 3

x0 x1
x2 => x1x3 

=> x0

x4 x5

x5



Fermi準位の計算: プログラム
プログラム: EF-T-semiconductor.py

http://conf.msl.titech.ac.jp/Lecture/StatisticsC/EF-T-semiconductor.html
使用法: python EF-T-semiconductor.py EA NA ED ND Ec Nv Nc

使用例: python EF-T-semiconductor.py 0.05 1.0e15 0.95 1.0e16 1.0 1.2e19 2.1e18
Ec = 0, Ec = 1.0 eV (= バンドギャップ)
EA = 0.05 eV, NA = 1015 cm-3, 
ED = 0.95 eV, ND = 1016 cm-3

Nc = 1.2x1019 cm-3

Nv = 2.1x1018 cm-3



キャリア密度の温度依存性とドナー準位
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Eg = 1.12 eV
ED = 45 meV
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ND = 1017 cm-3

ND = 1015 cm-3ED = 200 meV

300K

Ea = Eg / 2

Ea = （EC – ED) / 2
（EA – EV) / 2

真性領域 – 出払い領域 – 不純物領域

ND = 1016 cm-3


Graph3

		100		100		100		100		100

		33.3333333333		33.3333333333		33.3333333333		33.3333333333		33.3333333333

		20		20		20		20		20

		14.2857142857		14.2857142857		14.2857142857		14.2857142857		14.2857142857

		11.1111111111		11.1111111111		11.1111111111		11.1111111111		11.1111111111

		9.0909090909		9.0909090909		9.0909090909		9.0909090909		9.0909090909

		7.6923076923		7.6923076923		7.6923076923		7.6923076923		7.6923076923

		6.6666666667		6.6666666667		6.6666666667		6.6666666667		6.6666666667

		5.8823529412		5.8823529412		5.8823529412		5.8823529412		5.8823529412

		5.2631578947		5.2631578947		5.2631578947		5.2631578947		5.2631578947

		4.7619047619		4.7619047619		4.7619047619		4.7619047619		4.7619047619

		4.347826087		4.347826087		4.347826087		4.347826087		4.347826087

		4		4		4		4		4

		3.7037037037		3.7037037037		3.7037037037		3.7037037037		3.7037037037

		3.4482758621		3.4482758621		3.4482758621		3.4482758621		3.4482758621

		3.2258064516		3.2258064516		3.2258064516		3.2258064516		3.2258064516

		3.0303030303		3.0303030303		3.0303030303		3.0303030303		3.0303030303

		2.8571428571		2.8571428571		2.8571428571		2.8571428571		2.8571428571

		2.7027027027		2.7027027027		2.7027027027		2.7027027027		2.7027027027

		2.5641025641		2.5641025641		2.5641025641		2.5641025641		2.5641025641

		2.4390243902		2.4390243902		2.4390243902		2.4390243902		2.4390243902

		2.3255813953		2.3255813953		2.3255813953		2.3255813953		2.3255813953

		2.2222222222		2.2222222222		2.2222222222		2.2222222222		2.2222222222

		2.1276595745		2.1276595745		2.1276595745		2.1276595745		2.1276595745

		2.0408163265		2.0408163265		2.0408163265		2.0408163265		2.0408163265

		1.9607843137		1.9607843137		1.9607843137		1.9607843137		1.9607843137

		1.8867924528		1.8867924528		1.8867924528		1.8867924528		1.8867924528

		1.8181818182		1.8181818182		1.8181818182		1.8181818182		1.8181818182

		1.7543859649		1.7543859649		1.7543859649		1.7543859649		1.7543859649

		1.6949152542		1.6949152542		1.6949152542		1.6949152542		1.6949152542

		1.6393442623		1.6393442623		1.6393442623		1.6393442623		1.6393442623

		1.5873015873		1.5873015873		1.5873015873		1.5873015873		1.5873015873

		1.5384615385		1.5384615385		1.5384615385		1.5384615385		1.5384615385

		1.4925373134		1.4925373134		1.4925373134		1.4925373134		1.4925373134

		1.4492753623		1.4492753623		1.4492753623		1.4492753623		1.4492753623

		1.4084507042		1.4084507042		1.4084507042		1.4084507042		1.4084507042

		1.3698630137		1.3698630137		1.3698630137		1.3698630137		1.3698630137

		1.3333333333		1.3333333333		1.3333333333		1.3333333333		1.3333333333

		1.2987012987		1.2987012987		1.2987012987		1.2987012987		1.2987012987

		1.2658227848		1.2658227848		1.2658227848		1.2658227848		1.2658227848

		1.2345679012		1.2345679012		1.2345679012		1.2345679012		1.2345679012

		1.2048192771		1.2048192771		1.2048192771		1.2048192771		1.2048192771

		1.1764705882		1.1764705882		1.1764705882		1.1764705882		1.1764705882

		1.1494252874		1.1494252874		1.1494252874		1.1494252874		1.1494252874

		1.1235955056		1.1235955056		1.1235955056		1.1235955056		1.1235955056

		1.0989010989		1.0989010989		1.0989010989		1.0989010989		1.0989010989

		1.0752688172		1.0752688172		1.0752688172		1.0752688172		1.0752688172

		1.0526315789		1.0526315789		1.0526315789		1.0526315789		1.0526315789

		1.0309278351		1.0309278351		1.0309278351		1.0309278351		1.0309278351

		1.0101010101		1.0101010101		1.0101010101		1.0101010101		1.0101010101



.8eV,45meV,1e16

1.12eV,45meV,1e15

1.12eV,45meV,1e16

1.12eV,45meV,1e17

1.12eV,200meV,1e16

53560.0935891754

16937.188743187

53560.0935890994

169371.887433626

4.68525184858885E-35

4422796480696.18

1397905693396.3

4422844613342.15

13988061246547

0.4230905402

208266292895734

64387263361872.9

208230357595208

662937335044782

3248135.75103461

1.13047218047937E+15

314324784132272

1.13050608497602E+15

3.71809471816515E+15

3162228438.84093

2.80391355230638E+15

632147888740495

2.80395825335469E+15

9.89604256015142E+15

151533190275.93

4.70683976464261E+15

829822020550858

4.70686808175099E+15

1.84398724306196E+16

1830567201735.17

6.332922157383E+15

914095552122707

6.33287380842442E+15

2.81038189392082E+16

10476230401800.7

7.49222509630238E+15

946858513903842

7.49205432034027E+15

3.77894334402142E+16

38157198481960.3

8.23818083750136E+15

959525747618179

8.23842677404654E+15

4.67638555721132E+16

103417657525666

8.69708271877306E+15

964002112662257

8.69677962331123E+15

5.46457134502424E+16

228275064204523

8.97514149683938E+15

964811187037942

8.97483010612264E+15

6.13208178888312E+16

433818559248481

9.14302564084582E+15

963788779702853

9.14303442006889E+15

6.68272511843788E+16

735804755381617

9.24356817747453E+15

961830000323500

9.24338032470558E+15

7.1297591836767E+16

1.14136925864529E+15

9.30211053904113E+15

959358300556702

9.30220949553419E+15

7.48823196664921E+16

1.64720482019279E+15

9.33350301143147E+15

956555097911972

9.33359546999234E+15

7.77427296267674E+16

2.23943671129609E+15

9.34731096526192E+15

953570094319493

9.347287640827E+15

8.00156596671015E+16

2.89556210535961E+15

9.34935332888796E+15

950459739538584

9.34914667173865E+15

8.1816841343355E+16

3.58706528186043E+15

9.34284848605983E+15

947311345493239

9.34286618936824E+15

8.32400439950988E+16

4.28387911644162E+15

9.3309152959728E+15

944151437879602

9.33070621607962E+15

8.43628008545258E+16

4.95744327605416E+15

9.31473281188216E+15

940980422422122

9.31450309662677E+15

8.52477062407888E+16

5.58435421292294E+15

9.29610728673228E+15

937820333521175

9.29550316720679E+15

8.59400062182697E+16

6.14862409951798E+15

9.27647396958388E+15

934684994224672

9.27425589032277E+15

8.6478025429194E+16

6.64157378433363E+15

9.25830756498153E+15

931579540614435

9.25155790423832E+15

8.68920720611394E+16

7.06117993145645E+15

9.24635093494949E+15

928539430372815

9.22779759943269E+15

8.72055626868028E+16

7.41082585834845E+15

9.25015332700696E+15

925678124705457

9.20321139447092E+15

8.74360232291768E+16

7.69719050190898E+15

9.28818102354829E+15

923187308714713

9.17807989521603E+15

8.75976416509967E+16

7.92820062986941E+15

9.39422292404589E+15

921679986501687

9.15287893626423E+15

8.77033331191154E+16

8.11278026399828E+15

9.62232206940306E+15

922575389227353

9.12774311212222E+15

8.7764841881773E+16

8.25873261972934E+15

1.00499038434397E+16

928879819383509

9.10283724215732E+15

8.77868081851562E+16

8.37361383764561E+15

1.07704011865428E+16

946528744120193

9.07940575467056E+15

8.77766265786179E+16

8.46408163613281E+15

1.18779326486585E+16

985629752917069

9.05840910288323E+15

8.77411221451336E+16

8.53665201249142E+15

1.34559810936464E+16

1.06063691406257E+15

9.04268785762451E+15

8.76824967904818E+16

8.59760141354278E+15

1.55760486669236E+16

1.18823568615336E+15

9.03652591044179E+15

8.76069378351597E+16

8.65488759832067E+15

1.83057773661902E+16

1.38468402459438E+15

9.0478491819078E+15

8.75162939520542E+16

8.71881580140665E+15

2.1713134698376E+16

1.66531768861036E+15

9.08924393941858E+15

8.74161458922798E+16

8.80396327932999E+15

2.58727871528454E+16

2.04584914758535E+15

9.17999027693652E+15

8.73104156818309E+16

8.93137449776485E+15

3.08647481023524E+16

2.54405156303154E+15

9.34812437651183E+15

8.72027512210177E+16

9.13019743670188E+15

3.67746510277157E+16

3.18027518242544E+15

9.63014206149879E+15

8.7102244067705E+16

9.43778670659217E+15

4.36937785729459E+16

3.97795279280886E+15

1.00697459025895E+16

8.70160305466547E+16

9.8985592382073E+15

5.17163604850254E+16

4.96332334021989E+15

1.07133985891451E+16

8.69571032064871E+16

1.0558978583295E+16

6.09400073430764E+16

6.16547261290136E+15

1.16056084622197E+16

8.69446395061929E+16

1.14642885751686E+16

7.14650927065389E+16

7.61625106528288E+15

1.27863674056145E+16

8.69992006849009E+16

1.26545004292146E+16

8.33930676205105E+16

9.35011867682261E+15

1.42917242095499E+16

8.71527684013908E+16

1.41664802128001E+16

9.68261819403797E+16

1.14040822565914E+16

1.61557061742167E+16

8.74478071496843E+16

1.60344198878509E+16

1.11867691245299E+17

1.38175811834913E+16

1.84125512148856E+16

8.79339174790571E+16

1.82929967852683E+16

1.28620262066903E+17

1.66323699096965E+16

2.10983626801622E+16

8.86768262456002E+16

2.09788967750284E+16

1.47186404014346E+17

1.98923712206353E+16

2.42518151554066E+16

8.97522951595928E+16

2.41312352230689E+16

1.67667571801899E+17

2.36435762423286E+16

2.79143978833012E+16

9.12481546450534E+16

2.77914867354238E+16

1.90164025867164E+17

2.79339178905215E+16

3.21305287787617E+16

9.32580535387023E+16

3.20042874339298E+16

2.1477452516993E+17

3.28130586745198E+16

3.6946910427863E+16

9.5881975352202E+16

3.68166115434776E+16



080-45-1e16-2

		T(K)		1000/T		.8eV,45meV,1e16		1.12eV,45meV,1e15		1.12eV,45meV,1e16		1.12eV,45meV,1e17		1.12eV,200meV,1e16

		10		100		53560.0935891754		16937.188743187		53560.0935890994		169371.887433626		4.69E-35

		30		33.3333333333		4422796480696.18		1397905693396.3		4422844613342.15		13988061246547		0.4230905402

		50		20		208266292895734		64387263361872.9		208230357595208		662937335044782		3248135.75103461

		70		14.2857142857		1.13E+15		314324784132272		1.13E+15		3.72E+15		3162228438.84093

		90		11.1111111111		2.80E+15		632147888740495		2.80E+15		9.90E+15		151533190275.93

		110		9.0909090909		4.71E+15		829822020550858		4.71E+15		1.84E+16		1830567201735.17

		130		7.6923076923		6.33E+15		914095552122707		6.33E+15		2.81E+16		10476230401800.7

		150		6.6666666667		7.49E+15		946858513903842		7.49E+15		3.78E+16		38157198481960.3

		170		5.8823529412		8.24E+15		959525747618179		8.24E+15		4.68E+16		103417657525666

		190		5.2631578947		8.70E+15		964002112662257		8.70E+15		5.46E+16		228275064204523

		210		4.7619047619		8.98E+15		964811187037942		8.97E+15		6.13E+16		433818559248481

		230		4.347826087		9.14E+15		963788779702853		9.14E+15		6.68E+16		735804755381617

		250		4		9.24E+15		961830000323500		9.24E+15		7.13E+16		1.14E+15

		270		3.7037037037		9.30E+15		959358300556702		9.30E+15		7.49E+16		1.65E+15

		290		3.4482758621		9.33E+15		956555097911972		9.33E+15		7.77E+16		2.24E+15

		310		3.2258064516		9.35E+15		953570094319493		9.35E+15		8.00E+16		2.90E+15

		330		3.0303030303		9.35E+15		950459739538584		9.35E+15		8.18E+16		3.59E+15

		350		2.8571428571		9.34E+15		947311345493239		9.34E+15		8.32E+16		4.28E+15

		370		2.7027027027		9.33E+15		944151437879602		9.33E+15		8.44E+16		4.96E+15

		390		2.5641025641		9.31E+15		940980422422122		9.31E+15		8.52E+16		5.58E+15

		410		2.4390243902		9.30E+15		937820333521175		9.30E+15		8.59E+16		6.15E+15

		430		2.3255813953		9.28E+15		934684994224672		9.27E+15		8.65E+16		6.64E+15

		450		2.2222222222		9.26E+15		931579540614435		9.25E+15		8.69E+16		7.06E+15

		470		2.1276595745		9.25E+15		928539430372815		9.23E+15		8.72E+16		7.41E+15

		490		2.0408163265		9.25E+15		925678124705457		9.20E+15		8.74E+16		7.70E+15

		510		1.9607843137		9.29E+15		923187308714713		9.18E+15		8.76E+16		7.93E+15

		530		1.8867924528		9.39E+15		921679986501687		9.15E+15		8.77E+16		8.11E+15

		550		1.8181818182		9.62E+15		922575389227353		9.13E+15		8.78E+16		8.26E+15

		570		1.7543859649		1.00E+16		928879819383509		9.10E+15		8.78E+16		8.37E+15

		590		1.6949152542		1.08E+16		946528744120193		9.08E+15		8.78E+16		8.46E+15

		610		1.6393442623		1.19E+16		985629752917069		9.06E+15		8.77E+16		8.54E+15

		630		1.5873015873		1.35E+16		1.06E+15		9.04E+15		8.77E+16		8.60E+15

		650		1.5384615385		1.56E+16		1.19E+15		9.04E+15		8.76E+16		8.65E+15

		670		1.4925373134		1.83E+16		1.38E+15		9.05E+15		8.75E+16		8.72E+15

		690		1.4492753623		2.17E+16		1.67E+15		9.09E+15		8.74E+16		8.80E+15

		710		1.4084507042		2.59E+16		2.05E+15		9.18E+15		8.73E+16		8.93E+15

		730		1.3698630137		3.09E+16		2.54E+15		9.35E+15		8.72E+16		9.13E+15

		750		1.3333333333		3.68E+16		3.18E+15		9.63E+15		8.71E+16		9.44E+15

		770		1.2987012987		4.37E+16		3.98E+15		1.01E+16		8.70E+16		9.90E+15

		790		1.2658227848		5.17E+16		4.96E+15		1.07E+16		8.70E+16		1.06E+16

		810		1.2345679012		6.09E+16		6.17E+15		1.16E+16		8.69E+16		1.15E+16

		830		1.2048192771		7.15E+16		7.62E+15		1.28E+16		8.70E+16		1.27E+16

		850		1.1764705882		8.34E+16		9.35E+15		1.43E+16		8.72E+16		1.42E+16

		870		1.1494252874		9.68E+16		1.14E+16		1.62E+16		8.74E+16		1.60E+16

		890		1.1235955056		1.12E+17		1.38E+16		1.84E+16		8.79E+16		1.83E+16

		910		1.0989010989		1.29E+17		1.66E+16		2.11E+16		8.87E+16		2.10E+16

		930		1.0752688172		1.47E+17		1.99E+16		2.43E+16		8.98E+16		2.41E+16

		950		1.0526315789		1.68E+17		2.36E+16		2.79E+16		9.12E+16		2.78E+16

		970		1.0309278351		1.90E+17		2.79E+16		3.21E+16		9.33E+16		3.20E+16

		990		1.0101010101		2.15E+17		3.28E+16		3.69E+16		9.59E+16		3.68E+16
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.8eV,45meV,1e16

1.12eV,45meV,1e15

1.12eV,45meV,1e16

1.12eV,45meV,1e17

1.12eV,200meV,1e16





計算した D(E) を使っても同様

( ) ( )∫
∞

=
CE FeCe dEEEfEDN ,

( )[ ]FDeDD EEfNN ,1−=+

( ) ( )∫
∞

=
CE FhVh dEEEfEDN ,

( )[ ]FAhAA EEfNN ,1−=−

∆Q = (NA
- + Ne) – (ND

+ + Nh) = 0

EF-T-DOS.py, TotalDOS-SnSe.dat
http://conf.msl.titech.ac.jp/Lecture/inside/EF-T-DOS/EF-T-DOS.html

run python EF-T-DOS.py T              run python EF-T-DOS.py EF
Effective DOSs at the mid gap 0.2963 eV:

NC = 6.26e+17 cm-3 (T0 = 299.86 K)
NV = 4.74e+18 cm-3 (T0 = 299.86 K)



Hall効果

( )BvEF ×+= q

E
cm

qHv
c
HE xHall *

τ
==

xx E
m

nqj *

2τ
=

nqBj
ER

x

Hall
H

1
==

キャリア極性(RHの符号)、キャリア濃度nHall、移動度µHall

電荷 q が速度 v でドリフト移動している

・速度 v に分布がある場合は？

・異方性がある場合は？

・異なる移動度 (有効質量) のキャリアが混在している場合は？



( )∑
∑

= 2

2sgn
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µ
γ ∑= iinq µσ

( )∑
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−
= 2

22

pn

np
H pnq

np
R

µµ

µµ
γ ∑= iinq µσ

多バンド、狭いバンドギャップのHall係数

多バンド、多層膜

電子・正孔が共存



( ) ( ) ∑∫ ==
∞
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C

( ) ( ) ( ) ( )
eE

e
C

k
m

k ndE
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EfEDEEE
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電子伝導度と移動度

キャリア密度

伝導度と移動度

1
* τσ
e

ex m
een=

( ) ( ) 2/1
0, −−= r

m
p EETTE ττ

driftµ

例えば、τ(E)=一定という仮定で計算できる
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熱起電力(Seebeck係数)



キャリア輸送特性: BoltzTraP
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SnOの状態密度有効質量 mDOS
*



ﾃﾞﾊﾞｲｽｼﾐｭﾚｰｼｮﾝへの応用: SnO TFT
Parameters Values

Band gap of SnO
Ionisation potential of SnO
VB DOS effective mass in SnO
Hole mobility in SnO at RT
Hole density in SnO at RT
Activation energy of hole density in SnO
Gate insulator (a-Al2Ox) thickness
Relative permittivity of a-Al2Ox
Relative permittivity of YSZ
Relative permittivity of SnO
Channel dimension (L/W)

0.7 eV
5.8 eV
2.05 me

2.4 cm2V-1s-1

2.5 × 1017 cm-3

45 meV
210 nm

10
27
15

50/300 mm



全エネルギーから何がわかるか

絶対零度における安定構造



                       

構造緩和計算と体積弾性率: Si

Opt.
aC = 0.5472 nm
VR = 276.67 a.u.3

Exp.(RT)
aC = 0.5431 nm
VR = 270.5 a.u.3 (primitive cell)

260 270 280 290 300
Volume / a.u.3

E
ne

rg
y 

/ R
y

-1160.137

-1160.138

-1160.139

-1160.140

-1160.141

-1160.142

-1160.143

-1160.144

( )200min /2/1 VVBEE +=
B0 (GPa) = 87.57 GPa  (exp: 97.88 GPa)



一般的な構造緩和： C12A7
VASP, PBE



一般的な構造緩和計算の結果
 
Al (FCC) a = 4.04975 (4.0462) 
Ca (FCC) a = 5.5884  (5.51942 ) 
Mg (HCP) a = 3.2094  (3.1869)  c = 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 = 5.62   (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) 
In2O3 a = 10.117 (10.0316) 
SnO2 a = 4.738  (4.71537)  c = 3.1865 (3.18356) 
TiO2 a = 4.6061 (4.5941)   c = 2.9586 (2.9589) 
SrCu2O2 a = 5.458 (5.48)      c = 9.837 (9.825) 
CuAlO2 a = 5.9169 (5.896)    α = 27.915 (28.1) 
β-Ga2O3 a = 12.23  (12.026)   b = 3.04 (2.9927)    c = 5.8 (5.7185) β = 103.7 

(103.86) 
InGaO3(ZnO)1 a = 3.299  (3.29491)  b = 5.714 (5.70415)  c = 26.101 (25.4037) 
12CaO·7Al2O3 
(C12A7) 

a = 11.989 (12.0284, 11.997, 11.9884)   
α = 90 (α=89.9895, β=89.9334, γ=89.9619) 

 

カッコ内がPBEでの計算結果。1%以内の誤差で計算できている


		Al (FCC)

		a = 4.04975 (4.0462)



		Ca (FCC)

		a = 5.5884  (5.51942 )



		Mg (HCP)

		a = 3.2094  (3.1869)  c = 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 = 5.62   (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)



		In2O3

		a = 10.117 (10.0316)



		SnO2

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



		TiO2

		a = 4.6061 (4.5941)   c = 2.9586 (2.9589)



		SrCu2O2

		a = 5.458 (5.48)      c = 9.837 (9.825)



		CuAlO2

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



		(-Ga2O3

		a = 12.23  (12.026)   b = 3.04 (2.9927)    c = 5.8 (5.7185) ( = 103.7 (103.86)



		InGaO3(ZnO)1

		a = 3.299  (3.29491)  b = 5.714 (5.70415)  c = 26.101 (25.4037)



		12CaO·7Al2O3
(C12A7)

		a = 11.989 (12.0284, 11.997, 11.9884)  
( = 90 ((=89.9895, (=89.9334, (=89.9619)
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∆G = ∆(U + PV – TS)
=> ~ ∆H = ∆Escf + P∆V

BaSの圧力誘起相転移: ΔH (0 K 近似)

常圧安定相: NaCl型構造(B1)
高圧安定相: CsCl型構造(B2)



𝑭𝑭 𝑽𝑽,𝑻𝑻 = 𝑬𝑬𝟎𝟎 𝑽𝑽 + 𝑭𝑭𝒑𝒑𝒉𝒉𝒑𝒑𝒏𝒏𝒑𝒑𝒏𝒏 𝑽𝑽,𝑻𝑻 + 𝑭𝑭𝒆𝒆𝒆𝒆𝒆𝒆𝒆𝒆𝒆𝒆𝑑𝑑𝒑𝒑𝒏𝒏 𝑽𝑽,𝑻𝑻
𝑭𝑭𝒑𝒑𝒉𝒉𝒑𝒑𝒏𝒏𝒑𝒑𝒏𝒏 = 𝟏𝟏

𝟐𝟐
∑𝑖𝝎𝝎𝒒𝒒 + 𝒌𝒌𝑩𝑩𝑻𝑻∑ 𝒆𝒆𝒏𝒏 𝟏𝟏 − 𝒆𝒆−𝑖𝝎𝝎𝒒𝒒/𝒌𝒌𝑩𝑩𝑻𝑻

𝐹𝐹𝑒𝑒𝑙𝑙𝑒𝑒𝑒𝑒𝜕𝜕𝑟𝑟𝑒𝑒𝑛𝑛 = 𝐸𝐸𝑒𝑒𝑙𝑙𝑒𝑒𝑒𝑒𝜕𝜕𝑟𝑟𝑒𝑒𝑛𝑛 − 𝑇𝑇𝑆𝑆𝑒𝑒𝑙𝑙𝑒𝑒𝑒𝑒𝜕𝜕𝑟𝑟𝑒𝑒𝑛𝑛
𝐸𝐸𝑒𝑒𝑙𝑙𝑒𝑒𝑒𝑒𝜕𝜕𝑟𝑟𝑒𝑒𝑛𝑛 = ∫−∞

∞ 𝑛𝑛 𝑒𝑒 𝑓𝑓(𝑒𝑒)𝑑𝑑𝑒𝑒 − ∫−∞
𝐸𝐸𝐹𝐹 0K 𝑛𝑛 𝑒𝑒 𝑑𝑑𝑒𝑒

𝑆𝑆𝑒𝑒𝑙𝑙𝑒𝑒𝑒𝑒𝜕𝜕𝑟𝑟𝑒𝑒𝑛𝑛 = −𝑘𝑘𝐵𝐵 ∫−∞
∞ 𝑛𝑛(𝑒𝑒) 𝑓𝑓 𝑒𝑒 ln𝑓𝑓 𝑒𝑒 + (1 − 𝑓𝑓 𝑒𝑒 ln(1 − 𝑓𝑓 𝑒𝑒 ) 𝑑𝑑𝑒𝑒

有限温度の相転移: VASP + Phonopy
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YCuの高温相 (HT) と低温相 (LT) Mizoguchi et al., Inorg. Chem. 58, 11819 (2019)



反応熱、相安定性



熱力学における公理： 熱力学三法則

・熱力学第零法則: TA = TB であり TC = TAであれば、TC = TB
２つの系A, B が熱平衡にあり、第三の系 C がこのうちの
いずれかと熱平衡にあれば、もう一つの系とも熱平衡にある

・ 熱力学第一法則 (エネルギー保存の法則)
一般の系: ΔU = Q + W

系に生じるエネルギー変化ΔU は 系外とやり取りする熱 Q か仕事 W だけ

孤立系 : ΔU = 0 (系外との Q, W のやり取りがない)
孤立系において全エネルギー (内部エネルギー) は一定に保たれる

・ 熱力学第二法則 (エントロピー増大の法則)
孤立系において自発変化が起こると、
系のエントロピーはそれにより増大する： ΔS > 0

・ 熱力学第三法則（エントロピーには原点がある）
絶対温度が 0 K に近づくと、系の絶対エントロピーもゼロに近づく。
・完全結晶状態（基底状態が縮退していない）である物質について
・熱力学三法則の中ではもっとも妥当性が怪しい。



化学反応はどのように進むか
熱力学三法則
第一法則： エネルギー保存則
孤立系において全エネルギーは一定に保たれる（孤立系においてΔU=0）

第二法則：エントロピー増大の法則
孤立系において自発変化が起こると、系のエントロピーはそれにより増大する。

第三法則：エントロピーの絶対値を決められる
絶対温度が0Kに近づくと、系の絶対エントロピーもゼロに近づく。

孤立系でない場合：
系に生じるエネルギー変化ΔU は熱 q か仕事 w のやり取りで生じる：ΔU = q + w

=> エントロピーではなく、系の自由エネルギーにより判断

自由エネルギー
孤立系 −∆𝟐𝟐 ≤ 𝟎𝟎 エントロピー
定温・定積系 ∆𝑭𝑭 ≤ 𝟎𝟎 Helmholtzエネルギー
定温・定圧系 ∆𝑮𝑮 ≤ 𝟎𝟎 Gibbsエネルギー

例: 一定圧力、一定温度で粒子数が一定の場合、
・系のGibbs エネルギーが最小になるように反応が進む
・平衡状態では反応式の両辺のΔG = 0



平衡の三条件

２つの系 A、B が平衡にある時は以下の条件が満たされている
・熱的平衡 : 温度が等しい TA = TB
・ 力学的平衡 : 圧力が等しい PA = PB
・ 化学的平衡 : すべての構成元素と電子の化学ポテンシャルが等しい

µA = µ B

自由エネルギー
・断熱・孤立系 (0 K, 0 atm) 内部エネルギー U
・ 断熱・定圧 (0 K) エンタルピー H = U + PV
・ 定温・定積 (0 atm) Helmholtzエネルギー F = U – TS
・ 定温・定圧 Gibbsエネルギー G = U + PV – TS

第一原理計算: 断熱近似 (電子と原子核の運動を別に扱う)
電子系の計算 : 電子の内部エネルギー Uel、体積 V、圧力 P
Rigid band近似: 電子の励起エネルギーΔUel(T),配置エントロピーΔSele(T)
核系の計算 : フォノンエネルギー Uphonon, エントロピー Sphonon (あるいは Fphonon)



全エネルギーから・・・

格子エネルギー
NaCl(c) <=> Na+(g) + Cl-(g)

生成熱
NaCl(c) <=> Na(c) + Cl2(g)

凝集エネルギー
NaCl(c) <=> Na(g) + Cl(g)

NaCl (c)

Na(c) + ½ Cl2(g)

Na(g) + Cl(g)

Na+(g) + Cl-(g)ボルン – ハーバーサイクル



例: Naの昇華熱
Na (結晶) => Na (原子)
※ Na(結晶)の全エネルギー : E = -2.6203 eV/cell
※ Na(原子)の全エネルギー : E = -0.0007 eV/atom
※ Na(結晶) => Na(原子) : ∆E = 1.3094 eV = 126 kJ/mol
※ RT = 2.49 kJ/mol (300 K)を足してエンタルピーにする: 

∆H = 128 kJ/mol
※ 文献値: 108 kJ/mol

反応熱、生成エネルギー etc:
反応式を書き、それぞれのエネルギーを計算

A + B => C + D
0 K, 0 atm : ΔE = (E(C) + E(D)) – (E(A) + E(B))
0 K, 有限圧力 : ΔH = (H(C) + H(D)) – (H(A) + H(B))

H(a) = E(a) + PV(a)
有限温度, 有限圧力: ΔG = (G(C) + G(D)) – (G(A) + G(B))

G(a) = E(a) + PV(a) – TS(a)



NaClの生成・凝集エネルギー
NaCl (結晶) => Na (結晶) + ½ Cl2 (気体)
※ NaCl(結晶) の全エネルギー: E = -27.2610 eV/cell (4NaCl)
※ Na(結晶)の全エネルギー : E = -2.6203 eV/cell (2Na)
※ Cl2(分子)の全エネルギー : E = -3.5504 eV/cell (2Cl)
※ 生成エネルギー NaCl(結晶) => Na(結晶) + 1/2 Cl2(分子): 

-3.7301 eV/Na = 359.9 kJ/mol
※ ½ RT = 1.2 kJ/mol (300 K)を足してエンタルピーにする: 

∆H = 361 kJ/mol 文献値 411 kJ/mol

NaCl (結晶) => Na (原子) + Cl (原子)
※ Na(原子)の全エネルギー : E = -0.0007 eV/atom
※ Cl(原子)の全エネルギー : E = -0.0183 eV/atom
※ 凝集エネルギー NaCl(結晶) => Na(原子) + Cl(原子): 

6.7962 eV/NaCl = 655.7 kJ/mol 文献値 641 kJ/mol
※ 2RT = 5.0 kJ/mol (300 K)を足してエンタルピーにする: 

∆H = 660.7 kJ/mol 文献値 641 kJ/mol



Siの凝集エネルギー
Si (結晶) => Si (原子)
※ Si(結晶)の全エネルギー: E = -43.3748 eV / 8Si

= 523 kJ/mol
※ Si(原子)の全エネルギー -0.862 eV
※ RT = 2.49 kJ/mol (300 K)を足してエンタルピーにする: 

∆H = 434 kJ/mol 文献値 446 kJ/mol

結合エネルギーは、結合数 2 で割ればよい。
Si-Siの結合エネルギー: E = 217 kJ/mol 文献値 224 kJ/mol



§2.8 化学ポテンシャル
P. 47

粒子 aの化学ポテンシャルの定義:

𝜇𝜇𝑁𝑁 = 𝜕𝜕𝐺𝐺
𝜕𝜕𝑁𝑁𝑎𝑎 𝑇𝑇,𝑝𝑝,(𝑁𝑁𝑎𝑎以外)

相 A, B間の化学平衡: 𝝁𝝁𝒂𝒂,𝑨𝑨 = 𝝁𝝁𝒂𝒂,𝑩𝑩

その他の関係式
𝑑𝑑𝑆𝑆 = 𝑃𝑃

𝑇𝑇
𝑑𝑑𝑉𝑉 + 𝑑𝑑𝑑𝑑

𝑇𝑇
− 1

𝑇𝑇
∑𝑗𝑗=1𝑛𝑛 𝜇𝜇𝑗𝑗𝑑𝑑𝑁𝑁𝑗𝑗 (2.40)

𝑑𝑑𝐹𝐹 = −𝑆𝑆𝑑𝑑𝑇𝑇 − 𝑃𝑃𝑑𝑑𝑉𝑉 + ∑𝑗𝑗=1𝑛𝑛 𝜇𝜇𝑗𝑗𝑑𝑑𝑁𝑁𝑗𝑗 (2.41)

𝑑𝑑𝐺𝐺 = −𝑆𝑆𝑑𝑑𝑇𝑇 + 𝑉𝑉𝑑𝑑𝑃𝑃 + ∑𝑗𝑗=1𝑛𝑛 𝜇𝜇𝑗𝑗𝑑𝑑𝑁𝑁𝑗𝑗 (2.41)

𝑮𝑮 𝑻𝑻,𝒑𝒑,𝑵𝑵𝒂𝒂 = ∑𝒂𝒂𝑵𝑵𝒂𝒂𝝁𝝁𝒂𝒂
0 K: 𝑯𝑯𝑨𝑨 𝑻𝑻,𝒑𝒑,𝑵𝑵𝒂𝒂 = ∑𝑨𝑨 𝑬𝑬𝑨𝑨 + 𝑷𝑷𝑽𝑽𝑨𝑨 = ∑𝒂𝒂𝑵𝑵𝒂𝒂𝝁𝝁𝒂𝒂



化学的相安定性: SrTiN2を例に
1. 可能性のある相: Sr, Ti, N2, SrN, Sr2N, SrN2, SrN6, TiN, Ti2N, など

2. 熱力学条件: 自由エネルギー = 構成元素の化学ポテンシャルの和
例： ∆𝜇𝜇𝑆𝑆𝑟𝑟 + ∆𝜇𝜇𝑇𝑇𝑖𝑖 + 2∆𝜇𝜇𝑁𝑁 = ∆𝑯𝑯𝟐𝟐𝑑𝑑𝑻𝑻𝒊𝒊𝑵𝑵𝟐𝟐 (DFTで計算)

𝜇𝜇𝑒𝑒 = 𝜇𝜇𝑒𝑒0 + ∆𝜇𝜇𝑒𝑒:  元素 e の化学ポテンシャル (𝜇𝜇𝑒𝑒0 は単体の化学ポテンシャル)
化学ポテンシャルは合成条件におけるパラメータ: 計算結果は𝝁𝝁𝒆𝒆に関するマップになる

3. 自由エネルギー (計算されるのは一般的にエンタルピー) に関する相安定条件
∆𝜇𝜇𝑆𝑆𝑟𝑟 + ∆𝜇𝜇𝑇𝑇𝑖𝑖 + 2∆𝜇𝜇𝑁𝑁 = ∆𝑯𝑯𝟐𝟐𝑑𝑑𝑻𝑻𝒊𝒊𝑵𝑵𝟐𝟐 = -5.87eV< 0

2. 異相として単体が析出しない条件
∆𝜇𝜇𝑆𝑆𝑟𝑟< 0 ①, ∆𝜇𝜇𝑇𝑇𝑖𝑖< 0 ②, ∆𝜇𝜇𝑁𝑁< 0 ③

3. 他の異相が出現しない条件:
2∆μTi + ∆μN < ∆HTi2N ④

∆μTi + ∆μN < ∆HTiN ⑤

2∆μSr + ∆μN < ∆HSr2N ⑥

∆μSr + ∆μN < ∆HSrN ⑦

∆μSr + 2∆μN < ∆HSrN2 ⑧

∆μSr + 6∆μN < ∆HSrN6 ⑨

SrTiN2

⑤

①

② ③④

⑥ ⑦ ⑧
⑨
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安定境界における平衡条件: SrTiN2を例に

Sr
-p

oo
r

Sr
-r

ic
h

N-richN-poor

1. 熱力学の化学平衡条件:
複数相が共存する領域 (相境界) では各粒子 (元素、電子) の化学ポテンシャルが等しい

A point: SrTiN2 は Sr, TiNと平衡
𝝁𝝁𝟐𝟐𝑑𝑑はSrの化学ポテンシャルに等しい => ∆𝝁𝝁𝟐𝟐𝑑𝑑 = 𝟎𝟎
𝝁𝝁𝑻𝑻𝒊𝒊, 𝝁𝝁𝑵𝑵 はTiNの化学ポテンシャルに等しい=> ∆𝝁𝝁𝑻𝑻𝒊𝒊 + ∆𝝁𝝁𝑵𝑵＝∆𝑯𝑯𝑻𝑻𝒊𝒊𝑵𝑵 (DFTで計算)
SrTiN2の条件 => ∆𝝁𝝁𝟐𝟐𝑑𝑑 + ∆𝝁𝝁𝑻𝑻𝒊𝒊 + 𝟐𝟐∆𝝁𝝁𝑵𝑵 = ∆𝑯𝑯𝟐𝟐𝑑𝑑𝑻𝑻𝒊𝒊𝑵𝑵𝟐𝟐 (DFTで計算)

=> ∆𝝁𝝁𝟐𝟐𝑑𝑑,∆𝝁𝝁𝑻𝑻𝒊𝒊,∆𝝁𝝁𝑵𝑵 がすべて決まる

S

SrTiN2

cf. Chestaで描画
https://www.aqua.mtl.kyoto-u.ac.jp/wordpress/chesta.html



欠陥の生成エネルギー



欠陥計算の問題
(ZnO中の点欠陥の一電子準位)

VO Zni

Oba et al., J. Appl. Phys.. 90, 824 (2001) 

分散が小さい: 局在化している欠陥
理想結晶の分散と平行: ホストと強く混成して非局在化

【注意】 supercellの大きさを変えて結果が変わらないことを確認する必要

128原子supercellに欠陥を導入



完全結晶および欠陥を含むスーパーセルのバンド構造

占有数2

Zn
O

電子状態の
空間分布
( |φ (r)|2 )

占有数2占有数0占有数0

F. Oba et al., Phys. Rev. B, 77, 245202 (2008).

欠陥計算の問題
(ZnO中の点欠陥の一電子準位)



欠陥計算の問題
透明導電体のキャリア濃度

<1021 cm-3 (<1/100, EF ~ EC + 1.0 eV)
半導体のキャリア濃度

1015 ~ 1018 cm-3 (1/108 ~ 1/105, EF = EC - 0.5 ~ EC - 0.2 eV)
【注意】 いずれにしても、欠陥計算は 「希薄極限」

雰囲気
O2, ZnO, 真空

計算対象
高ドープ
(補正)

ドーピング

平衡
μO, μZnは雰囲気と同じ

平衡
EFは同じ

ZnOとの平衡条件： μZn + μO < μZnO
Zn過剰条件: μZn = μZn(bulk)
O過剰条件 : μO = μO2
中間条件 : μO < μO2, μZn < μZn(bulk)

( )

( )0

OOZnZn0qD,

, ,

VBMF

FqD
f

EEq

nnEE
EE

−+

−−−= µµ
µ



Problem of defect calculation
( ) ( )0

OOZnZn0qD,, , VBMFFqD
f EEqnnEEEE −+−−−= µµµ

( ) ( ) FqD
f

FqD
f qEEEE += µµ ,0, ,,

Define 𝑬𝑬𝑽𝑽𝑩𝑩𝑽𝑽𝟎𝟎 = 𝟎𝟎

𝑬𝑬𝑭𝑭

𝑬𝑬 𝑫𝑫
,𝒒𝒒

𝒇𝒇

Ideal 
crystal 𝑬𝑬𝑽𝑽𝑩𝑩𝑽𝑽𝟎𝟎

q = +2

+1

-10

slope 
𝝏𝝏𝑬𝑬𝑫𝑫,𝒒𝒒

𝒇𝒇

𝝏𝝏𝑬𝑬𝑭𝑭
= 𝒒𝒒

q: Charge of defect with respect to the charge of the ideal crystal site
e.g., H- at O2- site: q = +1, HO

+

q = +1 defect does not appear: Negative-U

from canonical distribution (Boltzmann / Gibbs distribution)

𝐢𝐢𝐢𝐢𝐞𝐞𝐢𝐢𝐥𝐥 : 𝑫𝑫+𝟐𝟐 : 𝑫𝑫+𝟏𝟏 : 𝑫𝑫𝟎𝟎 : 𝑫𝑫−𝟏𝟏 = 𝟏𝟏:𝑁𝑁𝑠𝑠𝑖𝑖𝜕𝜕𝑒𝑒
𝐷𝐷,+2𝒆𝒆−

𝑬𝑬𝑫𝑫,+2
𝒇𝒇 𝐸𝐸𝐹𝐹
𝒌𝒌𝑩𝑩𝑻𝑻 :𝑁𝑁𝑠𝑠𝑖𝑖𝜕𝜕𝑒𝑒

𝐷𝐷,+1𝒆𝒆−
𝑬𝑬𝑫𝑫,+1
𝒇𝒇 𝐸𝐸𝐹𝐹
𝒌𝒌𝑩𝑩𝑻𝑻 :𝑁𝑁𝑠𝑠𝑖𝑖𝜕𝜕𝑒𝑒

𝐷𝐷,0𝒆𝒆−
𝑬𝑬𝑫𝑫,0
𝒇𝒇 𝐸𝐸𝐹𝐹
𝒌𝒌𝑩𝑩𝑻𝑻 :𝑁𝑁𝑠𝑠𝑖𝑖𝜕𝜕𝑒𝑒

𝐷𝐷,−1𝒆𝒆−
𝑬𝑬𝑫𝑫,−1
𝒇𝒇 𝐸𝐸𝐹𝐹
𝒌𝒌𝑩𝑩𝑻𝑻

+𝑈𝑈

To
ta

l e
ne

rg
y

q = +2

q = +1

usual

q = +1

negative-U

Lattice 
relaxation
−𝐸𝐸𝑟𝑟𝑒𝑒𝑙𝑙𝑁𝑁𝑥𝑥

𝑼𝑼𝒆𝒆𝒇𝒇𝒇𝒇 = 𝑼𝑼− 𝑬𝑬𝑑𝑑𝒆𝒆𝒆𝒆𝒂𝒂𝒓𝒓 < 𝟎𝟎



Negative 𝑬𝑬𝒇𝒇𝑫𝑫,𝒒𝒒 𝑬𝑬𝑭𝑭 : Doping limit

𝐸𝐸𝐹𝐹
𝐸𝐸 𝐷𝐷

,𝑞𝑞𝑓𝑓

Ideal 
crystal

𝐸𝐸𝑉𝑉𝐵𝐵𝑉𝑉0

+2 -10

For negative 𝑬𝑬𝒇𝒇𝑫𝑫,𝒒𝒒,  𝑫𝑫𝒒𝒒 ≫ 𝐢𝐢𝐢𝐢𝐞𝐞𝐢𝐢𝐥𝐥 (the total crystal sites),
Indicating EF is pinned between 𝑬𝑬𝑭𝑭 ′𝒔𝒔 𝐨𝐨𝐨𝐨 𝑬𝑬𝒇𝒇𝑫𝑫,𝒒𝒒 𝑬𝑬𝑭𝑭 ~𝟎𝟎

𝐸𝐸𝐶𝐶𝐵𝐵𝑉𝑉0

𝑫𝑫𝒒𝒒 can be calculated as follows, 
but not consistent with the assumption of ‘dilution limit’

Partition function:  𝒁𝒁 𝑬𝑬𝑭𝑭 = ∑𝒔𝒔𝒊𝒊𝒆𝒆𝒆𝒆,𝑫𝑫,𝒒𝒒 𝒆𝒆−𝜷𝜷𝑮𝑮𝑫𝑫,𝒒𝒒 𝑬𝑬𝑭𝑭 = ∑𝑫𝑫,𝒒𝒒𝑵𝑵𝒔𝒔𝒊𝒊𝒆𝒆𝒆𝒆𝒆𝒆−𝜷𝜷𝑮𝑮𝑫𝑫,𝒒𝒒 𝑬𝑬𝑭𝑭

Probability of Dq: 𝑷𝑷𝑫𝑫,𝒒𝒒 = 𝑵𝑵𝒔𝒔𝒊𝒊𝒆𝒆𝒆𝒆𝒆𝒆−𝜷𝜷𝑮𝑮𝑫𝑫,𝒒𝒒 𝑬𝑬𝑭𝑭 /𝒁𝒁
𝑵𝑵𝑫𝑫,𝒒𝒒 = 𝑵𝑵𝒔𝒔𝒊𝒊𝒆𝒆𝒆𝒆𝑷𝑷𝑫𝑫,𝒒𝒒/𝒁𝒁

For 𝒆𝒆−𝜷𝜷𝑮𝑮𝑫𝑫,𝒒𝒒 𝑬𝑬𝑭𝑭 ≪ 𝟎𝟎, 𝒁𝒁 𝑬𝑬𝑭𝑭 ~𝑵𝑵𝒔𝒔𝒊𝒊𝒆𝒆𝒆𝒆, 𝑵𝑵𝑫𝑫,𝒒𝒒 ~𝑵𝑵𝒔𝒔𝒊𝒊𝒆𝒆𝒆𝒆𝒆𝒆−𝜷𝜷𝑮𝑮𝑫𝑫,𝒒𝒒 𝑬𝑬𝑭𝑭

Doping limits



代表的な安定境界における欠陥生成エネルギー

Sr

N1
N2

Ti

A C F

平衡フェルミ準位 EF,eq : 電荷中性条件から決定される
欠陥の電荷総和 + 自由正孔電荷 + 自由電子電荷＝ 0

ECに近い => native n-type conductor、平衡キャリア濃度: 1.1×1018 cm-3

欠陥の生成エネルギーは、関連粒子 (元素、電子) の化学ポテンシャルの関数
電子の化学ポテンシャル ＝ フェルミ準位

帯電欠陥の生成エネルギーはフェルミ準位に依存
EFに関するグラフになる

X. He et al.,  J. Phys. Chem. C 123 (2019) 19307



ドナー準位、アクセプター準位: SnS (:H)
欠陥電荷は正味電荷 (結晶サイトからの差):

O2- 位置を F- で置換すると FO
-

中性酸素欠損: VO
o: O2- がなくなり、 2e- が捕獲されている

=> 電子が捕獲されていない酸素欠損は VO
･･ (VO

2+)

ドナー ： 中性状態から、電子を放出できる状態 (欠陥)
イオン化ドナーは正の電荷 (正の傾き) をもつ

アクセプター： 中性状態から、電子を捕獲できる状態 (欠陥)
イオン化アクセプターは負の電荷をもつ

ドナー準位 (電荷遷移準位):
正の傾きが変化する交差点

傾き +1 => 0, +2 => +1:
Single donor

傾き +2 => 0: Double donor

アクセプター準位 (電荷遷移準位):
負の傾きが変化する交差点

傾き 0 => -1, -1 => -2:
Single acceptor

Sn-rich

Sn-poor

Z. Xiao et al., 
Phys. Chem. Chem. Phys. 
20 (2018) 20952
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