
Fig. 1 Structure of 2InN/2AlN 

Fig. 2 Band gaps of 2InN/2AlN SLs on each substrate 
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はじめに AlN，GaN，InN により構成される混晶や超格子は，その組成や層厚によりバンドギャ

ップの値が大きく変化するため[1]，様々な光・電子デバイスへの応用が期待されている．各種基

板（Si，サファイア，SiC，GaN，AlNなど）上への作製が考えられるが，基板との格子定数差に

より超格子構造が圧縮・引張歪みを受けるため，バンド構造も変化すると考えられる．本研究で

は，第一原理計算を用いて InN/AlN 超格子のバンドギャップと格子歪みとの関係を調べた． 

計算方法 本研究の計算には，第一原理計算プログラム QANTUM 

ESPRESSO を使用した[2]．超格子モデルに対して a，m軸方向の格

子定数は AlN，GaNまたは InN の値に固定し，c 軸方向のみ格子緩

和計算を行うことで各種基板上の超格子構造を模擬した．その後，

pseudopotential self-interaction correction (pSIC)法[3, 4]を用いてバン

ド構造を計算した． 

結果及び考察 Fig. 1に 2InN/2AlN超格子構造を示

す．また Fig. 2に各種基板上への作製を仮定した際

のバンドギャップの計算結果を示す．この結果から，

同一組成・同一構造（層厚）の超格子でも異なる基

板上に作製した場合はバンドギャップが異なるこ

とが分かった．全体的に基板の a，m軸方向の格子

定数が大きいほど（AlN < GaN < InN）バンドギャ

ップが大きくなっており，InN/GaN超格子に関する

先行研究[1]と同様の傾向が見られた． 
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