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背景	 InxGa1-xN(0≦x≦1)の電子状態評価は、Al Kαや Mg Kαを単色光源とした軟 X線光電子分

光法(SX-PES)及び第一原理計算により積極的に行われてきた。しかしながら、InxGa1-xNの電子状

態は、表面とバルクにて異なっているため、SX-PESにより得られる光電子の脱出深さを考慮する

と、これまでの評価・報告結果は、InxGa1-xNのバルク(本質的な)電子状態のものとは考えにくい。

したがって、第一原理計算による理論結果及び実験結果との比較についても、再検討が必要な状

況であると考えられる。そこで本研究では放射光を単色光源とした硬 X線光電子分光法(HX-PES)

により InxGa1-xN (0≦x≦1)の表面−バルクの電子状態を系統的に評価した。続いて実験的に得られ

た光電子スペクトルを理論的に解析評価するために複数の計算コードを用いて第一原理計算を行

った。 

実験および結果	 RF-MBE 法により c 面 GaN テンプレート上に、In 組成の異なる InxGa1-xN を

500 nm成長させた。図 1に一番バルク敏感な測定条件により得られた HX-PESスペクトルの結果

をまとめた。(a)は Ga 3d、In 4d内殻準位近傍、(b)は価電子帯(VB)のスペクトルである。どちらの

スペクトルも、各元素の最外殻電子にて形成された結合性軌道を反映した形状を有している。VB

端に関しては各 In組成に対するエネルギーギャップの変化に対応して深くなっており、各スペク

トルは主にバンドベンディングの影響を受けて広がっている。これら実験で得られたスペクトル

を再現するためには、自己相互作用補正(SIC)を考慮した第一原理計算が有効であることが明らか

となった。詳細な結果は当日報告する。 

 

 

 

 

 

 

 

図 1 HX-PESスペクトル (a) Ga 3d、In 4d内殻準位近傍、(b)VB 
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