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【はじめに】深紫外発光デバイスとして応用が期待されている AlNにおいて, c軸方向に沿った内

部電界の影響を抑えるために, 無極性面や半極性面での結晶成長に関する研究が盛んに行われて

いる[1, 2]. 特に近年, 半極性面である AlN(112
＿

2)面で成長がMOVPE成長条件(H2圧力)に依存する

ことが報告されている[2]. 一方, 理論的に MBE 成長条件下における AlN(112
＿

2)面の表面構造が提

案されている[3]ものの, MOVPE成長条件を考慮した AlN(112
＿

2)面の表面再構成および成長過程に

ついては明らかになっていない. これまでに我々は, 様々な面方位での MOVPE 成長条件を考慮

した AlN 表面構造を明らかにし, そこでの成長初期過程を明らかにしてきた[4, 5]. 本研究では, 

第一原理計算を用いて温度および圧力を考慮した半極性 AlN(112
＿

2)面の表面再構成および成長初

期過程について検討する. 

【計算方法】表面構造の候補として, 1×1, c(2×2), および 2×2表面周期を仮定する. 各原子の吸着

エネルギーを第一原理計算によって算出し, 吸着エネルギーと温度および圧力を考慮した気相中

の化学ポテンシャル[6]を比較することにより表面構造状態図を作成する. 

【結果および考察】Fig. は温度 Tと H2圧力の関数として示した AlN(112
＿

2)面における表面構造状

態図である. この図より, 実験温度下において, 低 H2 圧力条件では理想表面に Al が吸着した

c(2×2)Alad が安定となる. 一方, 高 H2 圧力

条件では, 理想表面に Al, N, および Hが吸

着した c(2×2)Nad-H+Alad-H+3Al-H が安定表

面として出現する. この結果は, AlN(0001)

面の場合と同様の傾向を示しており , 

AlN(112
＿

2)面における水素の吸着エネルギ

ー (−1.1 eV/atom) が AlN(0001) 面 (−1.2 

eV/atom)[4]と近い値をもつことに起因する

と考えられる. 以上の結果は, 表面構造が

H2圧力に依存しない無極性 AlN(112
＿

0)面[5]

や半極性 AlN(11
＿

02)面および AlN(11
＿

01)面

[7]と大きく異なり,  AlN(112
＿

2)面における

表面構造が H2 圧力に依存して変化し得る

ことを示唆している. 
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Fig.: Calculated surface phase diagram of AlN(112
＿

2) 

surface as functions of temperature and H2 pressure at 

Al pressure of 1.32×10-6 atm (1×10-3Torr). The 

hydrogen incorporated surfaces are stabilized in the 

regions emphasized by shaded areas. Top views of 

surface structures are also shown. Large and small 

circles, and crosses represent Al, N, and H atoms, 
respectively. The growth temperature range in Ref. 2 is 

shown by yellow line. 
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