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【はじめに】先行研究で提案された回復率というパラメータは、絶縁破壊電界(Ebd)の実験値と良

い相関があることが確認されている[1, 2]。また Ebdの測定値の報告がない SiC 多形に対して、こ

の相関を用いて Ebdが推定されている[3]。本研究では、Ebdの測定値が未報告である 4H構造 AlN, 

GaNと、2H及び 4H構造の AlxGa1-xN (x = 0.25, 0.5, 0.75)混晶について、回復率を用いた Ebdの推定

を行った。 

【計算方法】全電子 LAPW+lo法に基づく第一原理計算パッケージWIEN2k [4]を用いて、2H, 4H

構造の AlxGa1-xN (x = 0, 0.25, 0.5, 0.75, 1) に対して、回復率を計算した。ここで、回復率は特定の

原子の内殻から電子を取り除いた際の、取り除く電子数に対するその原子の価電子の変化量で定

義される。本研究では、N原子の 1s軌道から電子を取り除き回復率を得た。また、計算には 2H

及び 4H構造の単位胞を各軸方向に 2×2×2及び 2×2×1拡張したスーパーセルを用いた。また電

子相関には TB-mBJ [5]ポテンシャルを用いた。 

【計算結果】2H構造の AlN，GaNの回復率と Ebd (15MV/cm，5MV/cm [6]) をプロットし、その 2

点間を通る直線に、計算した各構造の AlGaNの回復率を代入することにより、各 AlGaNの Ebdを

推定した。ここで、2 元系の Ebdと Egの関係を検証し真性絶縁破壊電界 Ebdiを推定した研究[6]に

おいて、Eg < 4.0 eVの領域で Ebdiは Egの 3乗に比例し、4.0 eV < Egの領域で Ebdiは Egに比例する

とされている。その関係式に、各構造の AlGaNについて計算で求めた Egに対して、回復率から推

定された Ebdをプロットすると、本研究の推定値 Ebdが Ebdi推定式[6]に沿う傾向を示すことが確認

できる(Fig. 1)。このことより、本研究において計

算した回復率による Ebd の推定結果が、実験値か

ら推定された Ebdiと Egの相関を再現したものと考

えられる。 

Fig 1. Relationship between calculated Eg and 
estimated Ebd of AlGaN 
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