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III 族窒化物半導体として、AlN、GaN を軸に各種三元化合物が研究、実用化されているが、AlN 

– BN の系列での研究例はわずかである 1), 2), 3)。本研究では、第一原理計算により光学特性を導出

し、RF - MBE での薄膜成長で得られた光学特性との比較、検討を行った。 

ウルツ鉱構造の小規模なスーパーセルをモデルとして、全電子を計算するプログラムコード

ABCAP (All-electron Band-structure CAlculation Package)にて電子状態密度分布、バンド構造を計算

し、価電子帯・伝導帯間の吸収から光学特性を導出した。実測の光学特性は分光エリプソメトリ

ーによる結果であり 3)、AlN では屈折率 2.1、消光係数 0.01（＠波長λ＝400 nm）と得られている。 

AlN のバンドギャップとしては 6.2 eV

の直接遷移であることが知られている。計

算で求められたバンドギャップは 4.1 eV

と小さいが、第一原理計算では系統的に過

小評価される傾向と同様である。これを反

映して図１に示すように、計算された光学

特性の波長に対する振る舞いは、実測の

AlN に較べると低エネルギー側（短波長

側）にシフトしているが、屈折率のレベル

は一致している（図１−（i））。 

本研究は大阪大学主催の CMD@ワーク 

ショップ 4)で実施した計算に基づいて行った。 
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（i）AlN    （ii）AlBN（Al:B = 1:1）

図１．AlN - BN の光学特性の計算結果 

（（a）屈折率 n／（b）消光係数 k）
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