
アモルファス酸化物半導体 (AOS) は、スマホ、ノートPC、大型有機
EL TVなどの薄膜トランジスタ用半導体として実用化されている。一方、

アモルファスかつ薄膜という制約から、構造解析の実験的手段は限ら
れており、第一原理計算が強力な「実験ツール」となる。本講演では、
代表的なAOSであるa-In-Ga-Zn-O を中心に、原子構造、電子構造、

欠陥構造に第一原理計算が果たしてきた役割を紹介したい。構造自
由度が大きすぎるアモルファス物質では、計算結果の正当性をどのよ
うに保証するかが重要である一方で、実験結果の解釈にも落とし穴が
潜んでいることもある。欠陥構造については、局所構造モデルおよび
汎関数モデルの選択も結果に大きな影響を与えることがあり、広範な
実験結果を含めて総合的な判断が必要になる。
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