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【はじめに】ホウ素を含むIII族窒化物は、深紫外領域(UV)の光デバイスとしての適用が期待され

る材料として注目されている。[1]しかしながら、ウルツ鉱(WZ)構造となるAlNやGaN等のIII族窒化

物とは異なりBNはハニカム状のヘキサゴナル(Hex)構造をとり、さらに近年の光学測定により6 eV

程度の間接バンギャップを持つことが報告されている[2]ことから、その組成制御および物性制御

は重要な課題となっている。これまでに、密度汎関数計算によりWZ構造を仮定した場合でのBxGa1-

xN混晶のバンドギャップの組成依存性が理論的に検討されており、B組成が15～25 %において直接

遷移から間接遷移へと変化することが予測されている。[3,4]しかしながら、これらの混晶における

結晶構造の安定性および成長基板による基板拘束

の影響については明らかにされいないの現状であ

る。本研究では、BxAl1-xNおよびBxGa1-xN混晶を対

象として、全組成領域における結晶構造の安定性

および電子状態を密度汎関数計算により明らかに

し、さらに基板拘束の影響も解明して、BxAl1-xNお

よびBxGa1-xN混晶における物性制御の可能性を検

討する。 

【結果および考察】Fig.は WZ 構造および Hex 構

造における BxAl1-xN および BxGa1-xN 混晶のエネル

ギー差∆ を B組成 xの関数として示したものであ

り、∆ が正(負)の場合において Hex(WZ)構造が安

定であることを表している。[5]バルク状態におい

ては x=1.0 (BN)を除く全ての領域で WZ 構造が安

定となるのに対して、基板拘束により WZ-Hex 構

造間の相対的安定性が変化することがわかる。特

に AlN および GaN 基板を想定した場合では、

0.125 0.25でエネルギー差がなくなり、Hex

構造および WZ 構造が共に取り得るようになる。

これは、Hex 構造での AlN および GaN の格子定数

a(それぞれ 3.28 および 3.34 Å)と WZ 構造の格子

定数 a (それぞれ 3.10 および 3.19Å)との違いに起

因しており、B 原子を含むことで Hex 構造の混晶

と WZ 構造の基板との格子不整合が減少するから

である。講演では、これら基板拘束の影響を考慮

した場合での電子状態についても議論する。 
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Fig. Calculated energy difference between Hex 
and WZ structures for (a) BxAl1−xN and (b) 
BxGa1−xN alloys as a function of boron 
composition x. Positive values of the energy 
difference indicate that the Hex structure is more 
stable than the WZ structure. The lattice constant 
of graphite (a=2.47 Å) and that of the AlN (GaN) 
substrate for BxAl1−xN (BxGa1−xN) are considered. 
Note that hexagonal BxAl1−xN (BxGa1−xN) alloys 
with lattice constraint by graphite for x < 0.5 
(0.75) are not found even as a metastable 
structure. 
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