
 

 

（１）カルコパイライトの結晶構造（１）カルコパイライトの結晶構造（１）カルコパイライトの結晶構造（１）カルコパイライトの結晶構造 
元素周期表において IV族(Si, Geなど)をは

さんで IV 族から等間隔にある２種の元素で
化合物をつくると、同様の化学結合ができて
半導体になる。例えば、III-V族の一例 GaAs
においては、Ga から 3s23p1の３電子が供給
され、As から 4s24p3の５電子が供給され再
配分され、１原子あたり４個の電子は sp3混
成軌道を作る。III-V族半導体は IV族と等電
子的(isoelectric)であるという。IV族を出発点
として、II-VI族、III-V族が得られ、さらに、
II-VI族において II族を I族と III族の２つの
元素で置き換えると I-III-VI2 族の化合物が、
次に I 族を空格子点と II 族で置換すると
II-III2VI4族の結晶ができる。このような系列
をアダマンティン(adamantine) 系列と称す
る。アダマンティン系列の系統図を図１に示
す。これらは等電子的でいずれも半導体的な
物性を示す。 
その結晶構造は、IV 族ではダイヤモンド

構造(diamond structure)、III-V族と II-VI族で
は閃亜鉛鉱構造(zincblende structure)または
ウルツ鉱構造 (wurzite structure)、 I-III-VI2, 
II-IV-V2 族では黄銅鉱構造 (chalcopyrite 
structure)を、II-III2-VI4 族では欠陥黄銅鉱構
造(defect chalcopyrite structure)または欠陥黄
錫鉱構造(defect stannite structure)をとる。 
ダイヤモンド構造は立方晶系 (cubic 

system)に属し、空間格子は面心立方 (face 
centered cubic)である。この構造は単位胞(unit 
cell)に８個の原子を含み、反転対称(inversion 
symmetry)をもつ。一例としてシリコン結晶
を挙げると、１つの珪素原子は他の珪素原子
の四面体で囲まれた四面体配位(tetrahedral 
coordination)をとる。結合角(bonding angle)
は 109゜で、sp3 混成軌道と最も相性のよい
構造となっている。ダイヤモンド構造において、IV族原子を III族と V族で交互に置き換えたも
のが閃亜鉛鉱構造である。この構造も立方晶系に属し、空間格子は面心立方であるが、反転対称
を持たない。III 族元素は４つの V 族元素で囲まれた四面体配位となる。II-VI 族も多くの結晶が
この構造を持つが、<111>方向の積層(stacking)順序に少し変更を加えた六方晶系(hexagonal system)
のウルツ鉱構造をとることもある。CdS などはこの構造をとる。I-III-VI2族、II-IV-V2族など黄銅
鉱構造は、閃亜鉛鉱構造を c軸方向に２階建てに積み重ねた単位胞をもつが、c軸の長さは、a軸
の長さの２倍からずれ、正方晶系(tetrahedral system)となる。 
共有結合は異方性が強く、電子の密度は原子の中間で高くなる。化合物半導体では共有結合に
加えてイオン結合が重要になってくる。III-V 族→II-VI 族→I-VII 族という風に電気陰性度
(electronegativity)が強くなるに従いイオン結合性の割合が大きくなる。 
 
（２）カルコパイライト型半導体の物性（２）カルコパイライト型半導体の物性（２）カルコパイライト型半導体の物性（２）カルコパイライト型半導体の物性 
 表 1 はⅠ-Ⅲ-Ⅵ2およびⅡ-Ⅳ-V2型カルコパイライト型半導体の諸物性のうち、イオン性度、バ
ンドギャップ、融点、格子定数、移動度などをまとめたものを示す。表を見ると、カルコパイラ



 

 

イト型化合物の融点は比較的低いことがわかる。バンドギャップは 0.26～3.5eVの広い範囲に及び、
格子定数も 5.3～6.3 という幅を持つので、Ⅱ-Ⅵ族やⅢ-V族基板にエピタキシャル薄膜を作製す
るときの材料選択の自由度が非常に広い。また、多くのものが p 、n 両伝導型を示すということ
も大きな特徴である。一般にⅠ-Ⅲ-Ⅵ2族の方がⅡ-Ⅳ-V2族よりイオン性が強く、バンドギャップ
も大きい。移動度はⅠ-Ⅲ-Ⅵ2族よりⅡ-Ⅳ-V2族の方が大きい。 
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