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Calculated band structure of C-doped c-BN 

(512 atom/cell). 
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近年、次世代パワー半導体への応用が期待される物質として、非常に大きなバンドギャップ値を持

つ、ダイヤモンド、および c-BN(立方晶窒化ホウ素)への注目が高まっている。これらの物質をパワー

デバイスとして応用するには、半導体中にドープされた不純物が物性に与える影響についての正確な

理解が欠かせない。密度汎関数法(DFT)に基づく第一原理計算は、物質の電子状態を高精度で予測する

上で広く使われている手法であるが、不純物状態に対して DFT を用いると、ドナー状態 D、アクセプ

ター状態 A は、実際よりも浅い結果となる。また、そのような問題のない GW 法は、非常に計算コス

トが掛かるため、広がった不純物状態への適用は困難である。従って、第一原理計算において、半導

体中の不純物状態の正確な計算は、まだ十分に確立されていない重要な課題であると言える。そこで、

我々は、適切な大きさの supercell にドナーとアクセプターを同時にドープした系を考慮することによ

り、DFT で正確な不純物状態を得ることができると考え、電子状態計算を行った。即ち、ニュートラ

ルな D、A ではなくイオン化した D+、A-という電子状態を DFT で計算することで、ドナー状態、アク

セプター状態の空間的な広がりと深さを正確に予測できると考えられるためである。 

FIG. は、c-BN の 512 原子からなる格子定数 4a の立方体 supercell において、B、N サイトに炭素原

子 C を同時にドープした場合と、N サイトのみに C をドープした場合の結果である。ドナー状態は伝

導帯から分離しなかったが、アクセプター状態は、FIG. (b)では分散をもっているのに対し、同時ドー

プした FIG. (a)では、より深く、平坦で分散をもたない状態が得られていることが分かる。本講演では、

c-BN では上記に加えて酸素 O、ケイ素 Si、ベリリウム Be、硫黄 S をドープした場合、ダイヤモンド

ではホウ素 B、窒素 N、リン P をドープした場合の結果についても報告する。 
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