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GaN (Gallium Nitride)は次世代半導体として、
電子デバイスや電子工学デバイスの幅広い分野
で注目を集めている。GaNは Si (Silicon)に比べて
バンドギャップが約 3 倍と広く、熱伝導率、絶縁
破壊電界、電子飽和速度等で優れた特性を持って
いる[1]。そのため GaN は高耐圧・高耐熱・小型
化・高速動作の次世代パワー半導体として期待さ
れている。しかし、GaN の結晶成長においては、
サファイア(Al2O3)基板や SiC 基板との間での格
子不整合や熱的不整合によって、高密度の貫通転
位が生じる[2,3]。貫通転位は GaN を用いた電子
デバイスの性能を低下させることが分かってき
ており[4]、混合転位やらせん転位は GaN 電子デ
バイスにおいて観測されるリーク電流の主な原
因になっている可能性があるという研究もある
[5,6]。したがって、GaN の貫通転位を電子状態の
観点から解明し、リーク電流が発生する原因を明
らかにすることが、高品質・省電力な GaN 電子
デバイスの作製を目指す上で非常に重要である。
混合転位やらせん転位について調べる前段階と
して、本研究では GaN の 1/3[11-20]貫通刃状転位
に着目し、密度汎関数理論に基づく第一原理計算
を用いて、その電子状態を明らかにする。 

GaNの 1/3[11-20]貫通刃状転位の電子状態を解
明するために、貫通刃状転位の原子モデルを作成
した。スーパーセル内に数百原子が含まれる初期
原子モデルをもとに、構造最適化を行った。例と
してスーパーセル内に 222 原子が含まれる系の
初期原子モデルを Fig. 1に示す。Fig. 1(a) と Fig. 

1(b)に[0001]方向と[1-210]方向から見た場合のモ
デルが示されている。[0001]方向には周期的境界
条件を課し、[1-210]方向と[10-10]方向には真空層
を設けて表面上に水素終端を行った四角柱状の
原子モデルを用いた。GaNの 1/3[11-20]貫通刃状

転位のコア構造にはいくつかの種類があるが
[7,8]、本研究では 8 員環構造や 4 員環構造、5/7

員環構造を作成し、これらの最安定原子構造にお
ける電子状態を計算した。 

構造最適化および電子状態は、密度汎関数法に
基づく第一原理計算コードである VASP (Vienna 

Ab-initio Simulation Package)[9]を用いて計算した。 

Fig. 1 のような原子数が約 200の系における各
コア構造の電子状態密度 Fig. 2に示す。Fig. 2(a)、
Fig. 2(b)、Fig. 2(c)、Fig. 2(d)はそれぞれ 8員環構
造、4 員環構造、5/7 員環構造、GaN バルクの電
子状態密度を表している。Fig. 2 中の 0 eVに示し
た黒線はフェルミエネルギーを表しており、緑で
示した部分はバンドギャップを表している。8員
環構造はバンドギャップが他の 4 員環構造や 5/7

員環構造よりもやや大きく、また GaN バルクに
も比較的近いため、リーク電流が流れにくく比較
的安定である可能性がある。本講演ではさらに大
きな原子数の系において、電子状態をより詳細に
解析する。 
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Fig.1 (a) Top and (b) side views of the threading edge 
dislocation model with 8-atoms ring core. Green, blue 
and light orange balls are Ga, N, and H atoms, 
respectively. 

(a)        (b)          (c)         (d) 

 

Fig.2 Density of states of (a) 8-atoms ring core, (b) 
4-atoms ring core, (c) 5/7-atoms ring core, and (d) bulk 
GaN models. 
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