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【はじめに】AlN は広いバンドギャップと高い熱伝導率を持つことから深紫外発光デバイスへの

応用が期待されている。一般的に AlN は Al 極性(c 面) および N 極性(-c 面)の成長面が存在し、極

性により表面形状、化学的性質などが異なることから極性の制御は発光素子を作製する際に重要

である。実験的にも酸素原子により N 極性 AlN が Al 極性 AlN に極性反転することが報告されて

おり、その構造モデルも提案されている [1, 2]。しかしながら、極性反転における酸素原子の役割

および詳細な界面構造は未だ明らかにされていないのが現状である。これまでに我々は極性を考

慮した界面エネルギーを算出する手法を開発し、SiC/AlN および ZnO/GaN 界面の構造および極性

の評価に適用してきた[3]。本研究では、様々な界面構造(原子配列)を考慮した場合での、酸素原子

による極性反転 AlN における界面エネルギーを第一原理計算によって算出し、極性反転における

界面構造を決定する要因を検討する。 

【結果および考察】Fig.は N 極性 AlN 上に酸素原子を挿入し、さらに Al 極性の AlN が形成した

場合における界面エネルギーを Al 化学ポテンシャルAl の関数として示したものである。安達ら

によって提案されている構造モデル[1]の界面エネルギーは Fig.において青線で示した 4Al+3O(Al

原子空孔が存在する界面構造)に対応している。しかしながら、この構造は準安定であり、Al  -

0.5 eV の範囲では Al 原子空孔が存在し、さらに酸素原子が過剰に存在する界面構造(4Al+4O)が安

定となり、Al  -0.5 eV の範囲では Al 原子空孔が存在せず酸素原子が過剰に存在する界面構造

(6Al+4O)が安定となる。従って、MOVPE 成長に対応すると考えられる N-rich 条件においては、

4Al+4O が形成するものと考えられる。これは安定な Al-O ボンドを多く形成することに起因して

おり、これまで提案されている構造モデルに比べて 4Al+4O において形成する Al-O ボンドの数が

多いことに起因している。以上の結果は、界面における Al-O ボンドの形成が極性反転に重要な役

割を果たしていることを示唆しており、

極性反転に対する知見を与えるものであ

る。さらに講演では N 極性 AlN が形成し

た場合での安定性についても議論する。 
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Fig: Calculated interface energy int of Al-polar AlN on N-

polar AlN with O atoms as a function of Al chemical 

potential Al. Atomic configurations are also shown. 
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