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はじめに　GaN系窒化物半導体で構成される混晶や超格子はその組成や構造を変化させることで

バンドギャップを制御することが可能である [1]．その際に基板や上下の層との格子不整合による

歪みの影響によってもバンドギャップは変化するため，バンドギャップと格子歪みの関係を明らか

にすることは重要である．本研究では第一原理計算を用いてGaN系窒化物半導体混晶および超格

子のバンド構造解析を行い，バンドギャップと格子歪みの関係を調べた．

計算方法　計算には第一原理計算プログラム Quantum ESPRESSO[2]を用いた．構造最適化計算

において，計算モデルの a軸方向のセルサイズは拘束し，c軸方向には自由に緩和させることで基

板や上下層の影響による格子歪みを再現した．バンド構造を計算する際には pseudopotential self-

interaction correction（pSIC）法 [3,4]による補正を行った．

結果および考察　図 1と 2にそれぞれ InN/AlN超格子の a軸方向の格子定数 aに対するバンド

ギャップと c軸方向の格子定数 cの関係を示す．m層の InNと n層の AlNで構成される超格子を

mInN/nAlN超格子と表記している．超格子の層は c軸に対して垂直である．中空の点は全方向に

緩和させた freestandingな場合の値 [5]である．これらの結果から，拘束する格子定数 aがAlNか

ら InNの範囲 (3.09–3.51 Å)では格子定数 aが大きくなるにしたがってバンドギャップは増加する

こと，また格子定数 cは減少することが分かった．ここで，InN, GaNおよび AlNのバンドギャッ

プと格子定数の関係から，格子定数が小さい方がバンドギャップが大きい傾向にあると考えられ

る．今回の計算条件ではバンドギャップと格子定数 cが逆相関関係にあることから，a軸方向より

も c軸方向の格子歪みの方がバンドギャップに与える影響が大きいと考えられる．
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図 1: Band gaps of mInN/nAlN superlattices as

a function of lattice constant a.
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図 2: Lattice constant c of mInN/nAlN super-

lattices as a function of lattice constant a.
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