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1. はじめに 

GaN MOSFET 実現に向けて様々なゲート絶縁膜が研究

されているが、その中でも Al2O3は大きなバンドギャップ

や高誘電率を有するため、有力な候補の１つである。

GaN/Al2O3界面の界面構造や電子状態は、MOSFETの性能

や信頼性に大きな影響を与えるため、非常に関心が高く、

理論・実験により多くの報告がなされている。我々は先行

研究において、n-GaN/SiO2界面において Ga2O3層が自発的

に形成されることを理論的に明らかにした。本研究では

GaN/Al2O3界面においても、Ga2O3層が関連する界面反応

が存在するのではないかと考え、理論計算を行った。 

2. 結果	

本研究では n-GaN/Al2O3界面におけるバンドオフセット

と、欠陥や Ga2O3層の形成エネルギーを用いて、界面反応

前後の全エネルギーを比較することで、界面反応が発生可

能かを議論する。先行研究では SiO2 中の欠陥として酸素

空孔欠陥に注目していたが、Al2O3は格子間酸素 (Oi)欠陥

の方が形成されやすいため、Oi欠陥を含む Al2O3が堆積さ

れているとして議論を行う。この界面ではフェルミ準位が

GaN の電導帯近傍に、Oi欠陥準位は GaN の Al2O3の価電

子帯から 1.0 eV上に位置する。また、Al2O3中の Oi欠陥は

GaNの伝導帯から 4.2 eV下に(0/-2)遷移準位を有しており、

フェルミ準位がこの準位より高い位置に存在する場合に

は負に帯電した Oi 欠陥(O"#$	)に変化する。そのため、n-

GaN/Al2O3 界面ではフェルミ準位から電子が移動しO"#$欠

陥となる。このとき、電子移動により、電子１つあたり 4.2 

eVのエネルギー利得が発生する。このように n-GaN/Al2O3

界面では Oi 欠陥が存在すると、電子移動により大きなエ

ネルギー利得が発生する。そこで、Al2O3堆積時に界面酸

化が発生し、n-GaN/Ga2O3/Al2O3 構造が形成される場合を

仮定する[図 1.(a)]。このとき、Ga2O3層が次式のように分

解し、放出された O原子が Al2O3中でO"#$欠陥となるので

はないかと考えた。 

Ga#O((solid) → Ga#O gas + O#(gas) 

この分解反応によるエネルギー損失は 1518Kにおいて 1.8 

eVと報告されており、２つの Oi欠陥を形成することが可

能でとなる[図 1.(b)]。Oi欠陥の形成エネルギーは 4.0 eVで

あり、エネルギー損失が発生するが、電子移動による利得

で補うことができ、全反応を通してのエネルギー利得は 

E = 4×4.2 − 2×4.0 − 1.9 = 6.9	eV 

と な り 、 大 き な 利 得 が 発 生 す る 。 つ ま り 、 n-

GaN/Ga2O3/Al2O3構造は自然に分解し、Al2O3中に Oi欠陥

を形成して n-GaN/Al2O3構造となる[図 1.(c)]。 

当日の講演では p-GaN/Al2O3界面についても考察を行う。 
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Fig. 1. Schematic illustrations of the band alignment 

between the (a) n-GaN/Ga2O3/Al2O3 (b) n-GaN/Al2O3. (c) 

Two electrons are transferred to the Oi defect in the Al2O3 

resulting in the band bending. 
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