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はじめに　 GaN、AlN、InNはそれぞれ約 3.5、6.2、0.7 eVのバンドギャップを持ち [1]、これら

の材料で構成される超格子や混晶はその組成によってバンドギャップが変化するため [2]、原理的

には窒化物半導体のみで赤外から深紫外まで幅広い波長領域に対応した光学デバイスを実現する

ことが可能である。本研究では窒化物半導体超格子におけるバンドギャップと超格子の組成や層厚

との関係を明らかにすることを目的として、第一原理計算を用いてバンド構造の解析を行った。

図 1: 3AlN/1InN超格子

の計算モデル

計算方法　解析には第一原理計算プログラム Quantum ESPRESSO[3]

を用いた。理想的な結晶構造を元に作成した超格子の計算モデルに対

して構造緩和計算を行った後、pseudopotential self-interaction correction

（pSIC）法 [4,5]による補正を用いてバンド構造解析を行った。図 1に

超格子構造の計算モデルの 1例を示す。3MLのAlNと１MLの InNで

構成されており、この構造を 3AlN/1InN超格子と表記する。超格子構

造の解析を進める前に最小ユニットセル（原子数 4個）を用いてGaN、

AlN、InNのバンドギャップを計算した結果、それぞれ約 3.4、5.8、0.9

eVであり、実験値に近い値が得られることを確認した。
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図 2: AlN/InNおよび InN/GaN超

格子のバンドギャップの In組成依

存性

結果および考察　AlN/InNおよび InN/GaN超格子のバンド

ギャップを In組成に対する変化として表したグラフを図 2に

示す。グラフ中の破線はAlNと InN、または InNとGaNの

値を結んだ線分に bowing parameter (AlGaN: 4.4 eV, InGaN:

2.1 eV)[6]を考慮して補正した Al1−xInxNおよび InxGa1−xN

混晶のバンドギャップの予測値である。In組成が少ない範囲

では混晶に比べて超格子の値が小さく、In組成が多い範囲で

は混晶に近い値になる傾向が見られた。単純な超格子構造で

は層厚を変えてもこれ以上の値を得ることは難しいが、混晶

層からなる超格子構造（例えば InGaN/GaN超格子）は混晶

と同程度またはそれ以上の値を持つことが報告されている

[7]。AlN/InN超格子については AlNと InNのバンドギャッ

プの差が大きく制御可能な幅が広いので、その理解には様々

な組成・層厚の組み合わせについての検討が必要である。
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