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【緒言】ウルツ鉱型結晶構造を有するAlNは、

高い Q 値と良好な温度安定性を持つ圧電体と

して知られており、通信端末用の FBAR 型

BAWフィルタに使用されている。第 5世代（5G）

通信規格では、フィルタ性能のさらなる広帯域

低損失化が要求されており、圧電性向上が課題

である。これまでに様々な添加物による圧電性

向上が報告されており、最も注目されているの

が産総研の秋山らによって開発された Sc 添加

AlNである。1)
 Sc添加による圧電性の飛躍的な

向上が実現されたが、Sc 金属は高価であり産

出国も限られていることから、代替元素が求め

られている。本研究では、ScNと同じ岩塩型結

晶構造で格子定数が最も近い ZrN に着目し、

代替元素としての Zr 添加の可能性を計算機シ

ミュレーションにより調査した。 

【計算方法】Zr 添加 AlN および Sc 添加 AlN

の固溶体結晶構造モデルの作成には SQS

（Special quasi-random structure）法を適用し、

Zr（Sc）添加量 0 at.%～100 at.%で作成した。

スーパーセルのサイズは、4×4×2とした。各

SQS モデルについて第一原理電子状態計算ソ

フト CASTEP および VASP を用い、構造最適

化、弾性テンソル、圧電テンソルの計算を行っ

た。 

【結果および考察】Zr 添加 AlN の格子定数の

Zr添加量依存性を Figs.1(a)に示す。格子定数比

c/aはZr添加量の増加と伴に指数関数的に急激

な減少を示し、38 at.%以上においてほぼ一定と

なった。これは Sc添加 AlN でも観察されてい

る。c/aはウルツ鉱結晶型構造（c/a ≅ 1.6）を

評価する際の指標となり、c/a ≅ 1.2は窒化ホウ

素類似六方晶構造（h-BN）であることを示す。

c/a = 1.24～1.29であることから、Zr添加量が

38 at.%以上でh-BN類似構造への相転移が示唆

された。 

次に、Zr 添加 AlN と Sc 添加 AlN の圧電歪

み係数 d33の計算結果の比較を Figs.1(b)に示す。

Zr添加AlNの d33は、Sc添加AlNと比較して、

Zr添加量 38 at.%まで高い値を示した。特に 38 

at.%において飛躍的な向上を示した後、急激に

減少した。Zr 添加量 38 at.%は h-BN類似構造

への相転移が示唆された添加量であり、この準

安定相への相転移が d33の飛躍的な向上に寄与

したと考えられる。発表では、計算した各濃度

におけるその他物性についても報告する。Sc

添加 AlN の傾向と比較し、それぞれの物性が

圧電性に与える影響を報告する。 
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Figs.1 (a) Calculated lattice constants of Zr doped AlN,  

(b) piezoelectric constants d33 of Sc, Zr doped AlN . 

0

20

40

60

80

0 20 40 60 80 100

P
ie

zo
el

ec
tr

ic
 m

o
d
u
lu

s 
d

3
3
 [

p
C

/N
] 

Zr or Sc concentration [at.%] 

Sc doped  

Zr doped  

(b)  

1.2

1.3

1.4

1.5

1.6

1.7

3

3.5

4

4.5

5

5.5

0 20 40 60 80 100

c/
a
 a

x
ia

l 
ra

ti
o
 [

-]
 

L
at

ti
ce

 c
o
n
st

an
ts

 a
、

c 
[Å
] 

Zr concentration [at.%] 

c/a 

c 

a 

(a) 

第66回応用物理学会春季学術講演会 講演予稿集 (2019 東京工業大学 大岡山キャンパス)10a-PA4-7 

© 2019年 応用物理学会 07-033 9.1


