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[序論] GaAsN混晶は低 N濃度領域でバンドギャップエネルギーが著しく低下する巨大バンドギ

ャップボウイングと呼ばれる特異な性質を示す。さらに Inを加えた InGaAsN混晶では GaAsや

Geなどと格子整合させつつバンドギャップエネルギーを低くすることが可能であるため、多接合

型太陽電池への応用が期待される [1]。ところが、GaAsN混晶は他の半導体混晶に比べてバンド

ギャップエネルギーの揺らぎが大きいことが示されている [2]。また、同程度のN濃度でもN原

子の配置によってバンドギャップエネルギーが異なることが指摘されている。本研究では、第一

原理計算を用いて GaAsN混晶におけるNの原子配置のバンド構造への影響について検討した。 

[手法] 本研究では全電子密度汎関数プログラムWIEN2k [3]を用いた。図 1(a)に示すように閃亜

鉛鉱構造の慣用単位胞を 3次元方向にそれぞれ 2倍に拡張した構造において、32個の As原子の

内、2 個を N 原子に置き換えることで、様々な原子配置の GaAsN 混晶(N 組成:6.25%)を作成し

た。また、比較対象として N原子の代わりに P原子を配置した構造についても計算を行った。 

[結果] 図 1(b)に慣用単位胞を単位とした座標(0,0,0)と

(1,0,0)にN原子を配置した場合のバンド構造を示す。ま

た、表 1に原子配置の異なる GaAsN混晶と GaAsP混

晶のバンドギャップエネルギーを示す。GaAsN 混晶の

バンドギャップエネルギーは N 原子の配置の違いによ

って 0.2771 eV~0.5506 eVの範囲で大きく変化するの

に対して、GaAsP混晶では、0.8491 eV~0.8450 eVと

変化が小さい。このように、実験で報告されている

GaAsN 混晶のバンドギャップエネルギーの大きな揺ら

ぎには N 原子の配置が大きく影響することがわかる。発

表ではバンド構造に加えて、電子密度分布などについても

議論を行う。 
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