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電子材料学   第一回 半導体のエネルギー帯構造  小山 裕 

電子の挙動を扱う「量子力学」と「波動」の簡単な復習から始めます。 

【量子力学の復習：電子の波動性と粒子性】 

光は電波と同じで波として考えられます｡周波数と波長の関係は  
 MHzf

m
300

 から計算されます｡KHz ｷﾛﾍﾙﾂの K は 1000 を表します｡MHz

のﾒｶﾞはそのまた 1000 倍です｡このように 1000 倍づつ増えるごとに､K ｷﾛ､M ﾒｶﾞ､G ｷﾞｶﾞ､T ﾃﾗ､P ﾍﾟﾝﾀと表します｡光はこのような電波と同じ電

磁波と呼ばれるもので､波長が短い電波､周波数が高い電波です｡波長が短くなるに従って､人の目には赤色から青色に見えます｡光が波として

考えていては理解できない現象が発見されてきました｡代表的なその例について 2 つ紹介します｡ひとつは光電効果です｡真空中に金属を置い

て光を当てると､ある条件の光では金属表面から電子が出てくる｡この実験結果は、第一に､電子が出てくるためにはある周波数:振動数 以上

の光が必要である｡第二に､振動数が 以下であると､強い強度の光を当てても電子は金属表面から出てこない｡第三に､光の振動数が 以上の

とき､光の強さと放出電子の数は比例する｡金属から電子が真空中に出てくるというのは､金属中の電子が､金属の仕事関数の電位障壁を越え

て飛び出してくると考えられ､電子が超えなければならない壁（仕事関数）は､金属によって違います。この光電効果を説明するために、光は

ｴﾈﾙｷﾞｰの塊としてﾌｫﾄﾝ(光子)という粒子的な性質を併せ持つと考える｡このときﾌｫﾄﾝのｴﾈﾙｷﾞｰは振動数と hE  という関係を持つ｡ここで h

はﾌﾟﾗﾝｸ定数（ sJh  3410626.6 ）。他の光の粒子性を示す現象は､ｺﾝﾌﾟﾄﾝ散乱｡これは X 線と電子の衝突現象として理解できる｡X 線は

光と同じで極めて波長が短い光である｡X 線を原子に当てると､波長が変化しない X 線もあるが､波長が変化して散乱される X 線も観察されま

す｡この波長が変化する散乱現象をｺﾝﾌﾟﾄﾝ散乱といいます｡波長が変化しない散乱がおこることは､電波が金属板に反射されるのと同じ｡しか

し波長が変化する散乱については､このような考えでは理解できない｡これは X 線という光が固まりとして原子の中の電子と衝突して､運動量

保存の原則を保ったまま衝突する光の粒子性を示す現象｡次に､物質の波としての考えについて話す｡電子は古典的な考えでは粒子として考え

られる｡しかし､粒子性では説明できない物質波の仮説がﾄﾞ･ﾌﾞﾛｲによって出された｡この仮説によると､電子（物質）も､波の性質を示し､干渉

が生じる｡つまり粒子である電子も波としての性質を持つ｡ 

 

【波動の復習：位相速度と群速度】 

波は､三角関数で表されます｡
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tAy 2sin ここで､A は波動の振幅です｡νは振動数（ﾆｭｰ）｡λ(ｷﾞﾘｼｬ語のﾗﾑﾀﾞ)は波長｡t は時間｡

またこの波は､x 軸方向に､  c の速さで､その強弱が伝わる｡νの単位は毎秒､つまり 1/s｡波長λの単位は長さの単位ですから m｡速さ c

（光速）の単位は m/s となるから､これは速度の単位となります｡この c は｢位相速度｣｡つまり､ある時刻 t で､x 方向に波の強弱がどれだけの速

さでずれているかを表す速度です｡一方、他の種類の速度は｢群速度｣といいます｡群速度は､波の粒子的な性質に関係していて､波のｴﾈﾙｷﾞｰの塊

が移動する速度｡さらに､波や光の世界では､振動数あるいは周波数の代わりに､｢角周波数ω（ｵﾒｶ ﾞ）｣を使うことがある｡
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tAy 2cos =  kxtAy  cos と書いて､角周波数ωは  2 そして


2k ｡k は波数と呼ばれ､普通は cm-1 の単位を

使います｡波数は､sinあるいは cos関数の一周期 2πの間にλという波の強弱がいくつ入っているかを表す｡複素関数の考えを拡張して､波を表

すことができます｡三角関数と複素数との関係は次のように表されることを前提に進めていきます｡  sincos iei   複素数は一つの

二次元的な座標を表すと考えると理解しやすい｡まず最初は､位置の関数 x が入らない振動は､
ie のθが時間とともに角速度ωで回転するも

のとして
tie 
で表すことができる｡ある方向､x 方向に移動する波は､

 kxtiey  
で表現できる｡ 

群速度：波束 

簡単のために､
 kxtiey  

で､時間 t がｾﾞﾛの場合を考える。
ikxey  そして進行波でも後退波でも良いので､

ikxey  とします｡位置座標 x

に対して周期的に振動する波を表しています｡これはある一つの波長λを持つ波ですが､波束は、違った波長､つまり
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 という関係で、

色々な波数をもつ波が重なって作られます｡波数 k が少しづつ違う波をたくさん集めた時､どのような波の形になるかは､波数 k が kk 0 か

ら kk 0 まで足し合わせる｡つまり､ 



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となります｡この式では､x は定数で､k が変数です｡この計算結果は、Y の実部は､
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となります｡実部は振動の振幅を表し､虚部は振動の位相､つまり進行方向や進行速度を表します｡実部を図に描

くと､これは x がｾﾞﾛに近いところでは､三角関数部分は 1 に近づき､x が正でも負でもｾﾞﾛから遠ざかるとともに､振幅が減少してｾﾞﾛに近づく､

合成された波を表しています｡これを波束といいます｡ここで｢波の群速度｣という言葉が出てきましたが､これは簡単に言っておくと､波束が

進む速さとでも理解しておいてください｡波の群速度は
dk

dE

dk

d
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 で表されます｡ここでωは角周波数で､  22  f です｡一方､

波の｢位相速度｣は､
p

E

k
vPH 


で表されます｡このﾄﾞ･ﾌﾞﾛｲの､波の波長と運動量の関係は､光の運動量の関係と同じものです｡つまり
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【固体内の自由電子】 

固体の中の電子状態を簡単に示すのは､量子井戸ﾎﾟﾃﾝｼｬﾙに閉じ込められた電子(これは一個の原子に束縛された電子のｱﾅﾛｼﾞｰ)が､その量子井

戸が幅広くなった極限の状態になった場合を適用できます｡質量mの一個の電子が､幅aの空間に閉じ込められている場合のｴﾈﾙｷﾞｰ固有値を求

めます｡電子の運動は 1次元の x方向に限るとします｡詳細は量子力学の講義を思い出してもらうとして、結果は nakn  ｡knを
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 のｴﾈﾙｷﾞｰ固有値が得られます｡ｴﾈﾙｷﾞｰ固有値 Enは､整数 n によって決まる､離散的なｴﾈﾙｷﾞｰで、離散的な

ｴﾈﾙｷﾞｰ準位を作る理由は､電子の波動性による、このように離散的になることを､ｴﾈﾙｷﾞｰが｢量子化された｣といいます｡ｴﾈﾙｷﾞｰ準位を指定する

整数nのことを､｢量子数｣といいます｡そして､n=1の最低ｴﾈﾙｷﾞｰの電子状態を｢基底状態｣といいます｡ ,4,3,2n のような､高いｴﾈﾙｷﾞｰ状態

を｢励起状態｣といいます｡金属結合のように最外殻電子が原子に束縛されていないで、固体全体に自由電子として存在する場合、量子井戸幅 a

が極めて大きくなったのと等価ですから、ｴﾈﾙｷﾞｰ差がとても小さい、量子状態 ,4,3,2,1n と変わっても、殆ど違わない状態になる。つま

りｴﾈﾙｷﾞｰ状態が殆ど連続的になる。 

 

【状態密度】 

状態密度とは、あるエネルギーに電子が占有することが出来る「席」がいくつあるかという値です。それを求めるためには、三次元的に束縛されている電子

を考えてみます。三次元的、箱の中のﾎﾟﾃﾝｼｬﾙｴﾈﾙｷﾞｰがｾﾞﾛで､その周りのﾎﾟﾃﾝｼｬﾙが無限大∞であるとき､箱の中の電子に対するｼｭﾚｼﾞﾝｶﾞｰの波動

方程式を立てて､変数分離を行ないます｡得られる波動関数は 
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の球を表す｡この量子数の座標系で､単位体積は､一つの量子数の組

 
zyx nnn ,, に対応し､この 3 つの量子数は正の整数なので､三次元空間の中の 1 象限だけですから､球全体の体積の 1/8。電子は､この 1 単位の量子

数（状態）  
zyx nnn ,, に対して､ｽﾋﾟﾝ量子数を含めて2個存在できる（パウリの排他律）､結局､状態の数の全体数は､つまり電子が占めることが出来るｴﾈ

ﾙｷﾞｰ準位の数(電子がいるいないに関わらず)全体の状態の数は 
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りｴﾈﾙｷﾞｰ E の平方根に比例して増加していきます｡状態密度×電子の存在確率(分布)を計算すると､実際の電子の数 n を求めることができます｡ 

 

【半導体のﾊﾞﾝﾄﾞ構造:ｴﾈﾙｷﾞｰ帯】 

半導体のかたまり（ﾊﾞﾙｸ）の性質を決めるのは､その中にある電子がどの

ようなｴﾈﾙｷﾞｰ(E)にあるかと､どれくらいの数あるかです｡これは､半導体

という｢固体｣のｴﾈﾙｷﾞｰ帯､ｴﾈﾙｷﾞｰﾊﾞﾝﾄﾞ構造が決めています｡ｴﾈﾙｷﾞｰ帯は､

一個の電子では作られません｡半導体や金属などの固体には､たくさんの

電子があります｡金属では､大体小さな角砂糖くらいの体積に 1022個の原

子がありますから､同じ数だけ電子があります｡金属では､電子と原子の

結合が弱いですから､電子は金属の中をほとんど自由に動き回ります｡一

方､半導体ではやはり一立方ｾﾝﾁﾒｰﾄﾙの中に､原子は同じように 1022 個く

らいあって､同じ程度の電子がありますが､半導体は金属よりも結合が強

く､普通の温度(室温くらい)では､電子は原子に束縛されていて､自由に

動きません｡これを共有結合といいます｡ｴﾈﾙｷﾞｰ帯は､電子の波が干渉し

あうことで作られる｡しかも､ﾊﾞﾙｸ半導体は単結晶で出来ています｡つ

まり原子が三次元的に周期的に存在しています｡どのような周期性で､

どのような原子が並んでいるか･･･ということは半導体の種類で異な

ります｡ｴﾈﾙｷﾞｰﾊﾞﾝﾄﾞが半導体の基本になります｡はじめから､三次元

のｴﾈﾙｷﾞｰﾊﾞﾝﾄﾞを考えるのは大変です｡一個の自由電子⇒一個の束縛

された電子⇒一次元的に並んだ電子･つまり線状に並んだ電子⇒最後

にその類推として三次元的に･つまり実際の結晶のように立体的にし

かも周期的に並んだ電子という順に考える｡ 

一個の自由電子の波としての性質については､既にお話しました｡少

し復習すると､､､､ﾄﾞ･ﾌﾞﾛｲによると､物質に伴う波の｢群速度｣は物質の速度に

等しく､その波の波長は
p

h
 で与えられる･･というものです｡ここでhはﾌﾟﾗﾝ

ｸ定数で､p は物質の運動量です｡例えば電子は物質としては電荷がある粒子で

すから､ある電圧をかけられると加速されて､運動ｴﾈﾙｷﾞｰを与えられます｡これ

は古典的なﾆｭｰﾄﾝ力学で求められますから､
m

p
mvE
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となります｡但し､ここで電子に与えられるｴﾈﾙｷﾞｰ E は qVE  です｡q は電子の電荷量です｡これで求められる電子の運動量から､
p

h
 という

ﾄﾞ･ﾌﾞﾛｲの関係式で､ある電圧で加速されてｴﾈﾙｷﾞｰを与えられた電子の波長が求められることになります｡一個の束縛された電子の一次元問題

としてその一つの例は､量子井戸と呼ばれる､狭いﾎﾟﾃﾝｼｬﾙの深みにとらわれた一個の電子の問題です｡これは既にお話しました。 

殆ど離れ離れの
１個のシリコン原子
離散的ｴﾈﾙｷﾞｰ
準位

シリコン
原子が
集まり近
づいてく
る

更に近づ
いてシリコ
ン結晶にな
る

荷電子帯（全ての状態に電子がある）

伝導帯（状態はあるが電子はいない）

禁制帯
（ﾊﾞﾝﾄﾞｷﾞｬｯﾌﾟ）

最安定状態
s状態とｐ状態の電子が混合して結合電子軌
道を作る（ｓｐ３混成軌道）

高圧等で更に無理に近づけると・
不安定な状態
(=ｴﾈﾙｷﾞｰが高い状態）

このｴﾈﾙｷﾞｰ差は離散ｴﾈﾙｷﾞ準位を原子数で割った程度のとても小さな値

ダイヤモンド構造(diamond) 閃亜鉛鉱構造(zincblend)

GaAs,InPなど
Si,Geなど

結晶構造（＝二つの面心立方格子を[111]方向に1/4づらして重ねた構造）

[111]方向
[111]方向

ガリウム ヒ素

禁制帯

伝導帯の最低ｴﾈﾙｷﾞｰ

荷電子帯の最高ｴﾈﾙｷﾞｰ

同じ結晶運動量ｋにある

直接遷移半導体
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一次元的に並んだ電子･つまり線状に並んだ電子これで､だいぶｴﾈﾙｷﾞｰﾊﾞﾝ

ﾄﾞ(帯)らしい状態が作られます｡原子が一個一個互いに離れているときには､

個別の原子の電子ｴﾈﾙｷﾞｰ準位と同じですから､電子はｴﾈﾙｷﾞｰを飛び飛びに

取ります｡しかし､結晶のように､原子が近づいてくると､それぞれの原子の

個別のﾎﾟﾃﾝｼｬﾙｴﾈﾙｷﾞｰが変化してきます｡電子のｴﾈﾙｷﾞｰ準位は､ｼｭﾚｼﾞﾝｶﾞｰの

波動方程式の中のﾎﾟﾃﾝｼｬﾙｴﾈﾙｷﾞｰで決まりますから､このﾎﾟﾃﾝｼｬﾙｴﾈﾙｷﾞｰが､

原子が一個の時と､結晶のようにたくさん近くに集まってきたときでは違

ってくる｡しかもﾊﾟｳﾘの排他律､つまり電子はｽﾋﾟﾝの違いを考えにいれて､同じｴﾈﾙｷﾞｰにはｽﾋﾟﾝ量子数が違う 2つの電子しか存在できない｡従っ

て､原子が互いに近づいてきたときには､ﾎﾟﾃﾝｼｬﾙｴﾈﾙｷﾞｰが違いｴﾈﾙｷﾞｰ固有値が異なる上に､同じｴﾈﾙｷﾞｰには一つしか電子が居ることが出来な

いので､わずかに違うｴﾈﾙｷﾞｰに分裂してきます｡この連続的なｴﾈﾙｷﾞｰ準位のことを｢ｴﾈﾙｷﾞｰﾊﾞﾝﾄﾞ(帯)｣といいます｡このエネルギーバンド図は、一

見似たような形をしていますが、それはどの結晶も、同じ結晶系をもっているからです。シリコンやゲルマニウムは、ダイヤモンド型結晶といいます。そして

GaAsなどは閃亜鉛鉱型結晶といいます。閃亜鉛鉱型結晶とは、ダイヤモンド型結晶の原子を一個おきに違う種類の原子、例えばGaと Asが交互に並ん

だものです。バンド図で、下のエネルギーの湾曲しているところは、荷電子帯といいます。上の電子準位は伝導帯といいます。電流が流れるつまり電子が

移動するには、伝導帯に電子が「存在する」ことが必要です。この荷電子帯の頂上と、伝導帯の底が同じ結晶運動量ｋのところにあるものを、直接遷移半

導体といいます。結晶運動量とは、電子は何から運動量を得るか、与えられるかというと、結晶の原子の格子振動ですから、熱あるいは温度です。ですか

ら、直接遷移半導体では、結晶格子の振動エネルギーが無くても、容易に荷電子帯の頂上から、伝導帯の底へ電子が上がれる・あるいは落ちてエネル

ギーを放出する、エネルギーを放出するとバンドギャップに相当するエネルギーの光になります。一方、荷電子帯の頂上と伝導帯の底が、違う結晶運動

量ｋであると、電子は結晶から運動量をもらわないとエネルギーを放出したりできませんから、発生する光は弱い。これを間接遷移半導体といいます。 

 

【有効質量】 

有効質量とは､電子の重さ･質量が､｢見かけ上｣､電圧を与えたときに動く速度から換算すると､電子の質量が固体の中では真空中と違うと考え

るという概念です｡電子の質量は9.1×10-31kgです｡電子の重さが半導体などの固体の中で違ってくるわけではない｡電子は電荷を持っています

から電圧を加えると､加速されて力を加えることが出来ます｡そのとき､単位時間当たりに作用される仕事は､速さ×力ですから fv
dt

dE
G  と

なります｡vG は電子の群速度です｡
dk

dE
vG



1
 です｡これは､

dt

dk

dk

dE

dt

dE
 ですから､ f

dk

dE

dt

dk

dk

dE
fv

dt

dE
G 



1
なので

dt

dk
f   で

す｡つまり､電子に電圧を加えたりして力を加えると､電子のｴﾈﾙｷﾞｰが変化して､電子の波数(=運動量)が変化することを意味しています｡これを

変形していくと､ﾆｭｰﾄﾝの運動方程式の中の質量にあたる部分があるということを示す｡ 

dk

dE
vG



1
 電子の群速度の式を時間で微分します｡

となります。

なのでとなりますから、

f
dk

Ed

dt

dv

f

dt

dk

dt

dk

dk

Ed
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dtdt
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G
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
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2

2

2
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

 従って､これを運動方程式と対

応させやすいように f=の形にすると､

dt

dv

dk

Ed
f G

2

2

2 1


となりますから､ 加速度質量f と対応させると､

2

2

2 1

dk

Ed


が丁度､質量に相当する 

から、これを有効質量と言っています。 

このように、有効質量は物質のﾊﾞﾝﾄﾞ構造に関係してきます｡この質量で実質的に半導体の中の電子は電圧をかけると動きます｡一般的な半導

体では､真空中の電子の質量（9.11×10-31kg）より軽く､半導体の中では早く動くことが出来ます｡これが「有効質量」です。 

 

荷電子帯

伝導帯

禁制帯

シリコン

伝導帯の最低ｴﾈﾙｷﾞｰ

荷電子帯の最高ｴﾈﾙｷﾞｰ

異なる結晶運動量ｋにある

間接遷移半導体


