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GaNは Siに比べてデバイス特性に優れた次世代半導体として、パワーデバイスの幅広い分野で注目
を集めている[1]。GaNの結晶成長において、基板から引き継がれた貫通転位が GaN基板上でも観測さ
れている[2-4]。貫通転位はリーク電流を発生させ、GaN 電子デバイスの性能を低下させる[5]。宇佐美
らの報告によると、GaN 自立基板上縦型 p-n ダイオードにおいて、ドープされた Mg 不純物による純
らせん転位(b=[0001])近傍への凝集が高濃度(1019 cm-3)で観測されており、Mg不純物のらせん転位への
偏りがリーク電流に寄与している可能性がある[6]。転位および Mg 不純物のリーク電流への寄与を理
解するには、まず原子レベルでの転位に対する不純物の凝集およびその電子構造について理解する必
要がある。そこで我々はリーク電流の起源の解明に向け、b=[0001]のらせん転位にMg不純物が入った
系において、原子レベルでのMg不純物の振る舞いおよびその電子構造を解析した。 

最初に、らせん転位の転位芯構造を決定するため、密度汎関数理論に基づく第一原理計算コードで
ある VASP (Vienna Ab-initio Simulation Package) [7] を用いて、不純物なしのらせん転位において、各転
位芯構造の安定性を調べた。その結果、結晶成長条件を考慮すると、Ga-filled core構造が最安定であっ
た。次に、Ga-filled core構造を持つらせん転位の系に対して、転位芯から距離が様々離れた位置にある
Ga 原子一つを Mg 原子に置換し、各安定性を計算したところ(Fig. 1(a))、Mg 不純物はらせん転位の周
りに凝集することが明らかとなった。転位芯からの Mg 原子の距離が様々離れた各系に対して電子状
態を解析したところ(Fig. 1(d))、Mg原子が転位芯に近づくほど、フェルミ準位が伝導帯下端に近づくこ
とから、らせん転位周りに Mg 不純物が凝集すると n 型化することが明らかになった。らせん転位周
りへのMg不純物の偏りは、p-n ダイオードの p型領域においてもドナー準位を生成し、リーク電流に
寄与する可能性がある。本講演では、らせん転位と Mg 不純物を含む GaN においてさらに詳細な電子
構造について述べる。 
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Fig. 1 (a) Mg position dependence of the formation energy in the system with the screw dislocation. 

(b),(c) Mg impurity and the screw dislocation models. Green, blue and orange balls indicate Ga, N 

and Mg atoms, respectively. (d) The relationship between the distance from the dislocation core of the 

Mg position and the fermi energy in each system.  
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