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最密構造を形成する	 3	 次元結晶はポリタイプと呼ばれる 3 種

類の積層の組み合わせからなる様々な構造をとりうる。同層数

構造において、ポリタイプ構造によってバンドギャップや体積の

ような物性値が異なることが知られている	 [1][2]。そのため用

途に合った物性値を持つポリタイプを結晶	 成長により作ること

は工学的に有益である。	  

新機能性物質の探索や結晶成長の過程を調べるためにはポ	

リタイプの微視的機構を正確に再現するような動的シミュレ	 ―

ションを行う必要がある。このようなシミュレーションを	 行う主な

方法として第一原理分子動力学法(AIMD)と呼ばれる方法が考

えられてきた[3]。しかし、結晶成長は長時間のシミ	 ュレーション

を要するため、計算コストの大きい	 AIMD では困難である。こ



れらの問題を解決するために、本研究では対称性関数を利用し

たニューラルネットワークを作成すること	 で、密度汎関数法

(DFT)に基づいた第一原理計算の結果を再現するような La ポ

リタイプの分子動力学ポテンシャル作成を行った。ポリタイプの

積層順序を写像することで	 hexagonality	 と呼ばれる量を作る

ことができるが、物性値と	 hexagonality	 には相関があると考え

られている。今回	 DFT	 によるエネルギ―と	 hexagonality	 の

相関を再現するようなニューラルネットワークポテンシャル

(NNP)構築を目指した。	 	
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