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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

であり、実験的には N 極性 GaN 基板に Al 原子を供給することで Ga 極性 GaN に極性が反転する

ことが報告されている[1]。また、第一原理計算によって N 極性 AlN 基板に Al 原子層を挿入し極

性が反転した AlN 層の安定性も報告されている[2]。一方我々は、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 N 極性 AlN(GaN)基板上の Al(Ga)

極性および N 極性 AlN(GaN)における界面エネルギーを第一原理計算にもとづき算出し、極性反

転における界面の寄与を界面エネルギーの観点から検討する。 

【結果および考察】Fig.は N 極性 AlN 上に Al 原子層を挿入し、さらに Al 極性および N 極性の

AlN 薄膜が形成した場合における N-rich 条件下での界面エネルギーを Al 原子層の層数の関数と

して示したものである。この図から Al 原子層が奇数層(1 および 3 層)においては N 極性 AlN が安

定となり、偶数層(2 および 4 層)において

はAl極性AlNが安定となり極性反転が起

きていることが分かる。また同様に GaN

においても Al 原子層が偶数層において

Ga 極性 GaN が安定となり極性反転する

傾向が見られる。これは、Al-N ボンド(~5.7 

eV)が Al-Al ボンド(~3.0 eV)あるいは Al-

Ga ボンド(~2.6 eV)に比べ安定であり界面

において Al-N ボンドを形成すること、お

よび界面におけるエレクトロンカウンテ

ィング則を満たすことに起因するものと

考えられる。これらの結果は実験および

計算結果[1, 2]とも定性的に一致してお

り、界面における安定性により極性反転

が決定されることを示唆している。 
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Fig: Calculated interface energy int of AlN/(Al)m/AlN 

systems under N-rich limit as a function of Al overlayer 

thickness, where m is the number of Al overlayer, and 

side view of atomic arrangements. (2 Al-vacancy at the 

interface) Squares and circles represent the interface 

energies corresponds to Al and N polarity, respectively. 
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