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InxAl1-xN は、そのバンドギャップが深紫外域から赤外域までカバーし、GaN とも格子整合可能

であることから、光・電子デバイスの材料として様々な研究が行われている。InGaN 混晶同様、

大きな圧電定数を持つ InAlN 系混晶においても、光・電子デバイスにおけるヘテロ接合面での光

学特性や電子状態への歪みに対する影響を考慮することが必須であり、弾性定数や圧電定数、ま

た自発分極の情報が欠かせない。 

本研究では、ウルツ鉱 InxAl1-xN 混晶について密度汎関数理論に基いた第一原理計算により弾性

定数、圧電定数および自発分極を求めた。単位胞内の原子は、特殊準ランダム構造（Special 

quasi-random structure: SQS）法を用いたランダム配置と(InN)m(AlN)n 超格子（Super lattice: SL）の

2 つの方法で配置した。図 1 は弾性定数の計算結果である。SQS で原子を配置した計算結果は、

C33 以外これまでの報告[1]とほぼ同様の結果となった。超格子についての結果もこれまでの報告

[1]と同様の傾向が見られ、原子配置の違いによる弾性定数の組成依存性の変化が予測された。ま

た、圧電定数や自発分極についても原子配置の違いによる組成依存性の違いが予測されたが、詳

細については当日報告する。 

[1] S. P. Łepkowski and I. Gorczyca, Phys. Rev. B83, 203201 (2011). 
本研究の一部は、平成 24 年度採択私立大学戦略的研究基盤形成支援事業の研究として実施された

ものである。 
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図１ ウルツ鉱 InxAl1-xN の弾性定数(a)B、C12、C13、C44、(b)C11、C33の計算結果。 
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