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【はじめに】Ⅲ-Ⅴ族窒化物半導体では Mg をアクセプター不純物として高濃度でドーピングする

と、逆ピラミッド状のインバージョンドメイン(PID)が形成されることが知られている[1-3]。さら

に、この PIDを形成するMg濃度においてキャリア濃度も低下することが報告されている[4]。PID

は(0001)面を上面に、{112̅3}面を側面とした六角錐を形成しており、(0001)面に Mg原子が取り込

まれる界面構造が提案されている[5]。しかしながら、その界面の安定性ならびに PID 形成と Mg

濃度およびキャリア濃度との関係性については不明な点が多い。本研究では、界面エネルギーを

定量的に計算する手法[6]を PIDの界面へと適用し、界面エネルギーから PIDの形成エネルギーを

見積もることで、Mg濃度と PID形成およびキャリア濃度との関係性を検討する。 

【結果および考察】第一原理計算を用いて

算出した(0001)面および{112̅33}面における

界面エネルギーはともに 0.013eV/Å2未満と

なった。この値はMgを含まない界面に比

べて～0.273eV/Å2低いことから、Mg原子は

PID を構成する(0001)面に加えて{112̅33}面

でも取り込まれ得ることが解る。Fig.はこ

の界面エネルギーを用いて見積もった PID

の形成エネルギーと Ga 置換型 Mg の形成

エネルギーを比較することで得られた状

態図であり、PID のサイズおよび Mg濃度

の関数として示したものである。この図か

ら、PID 形成および Ga 置換型 Mg の有無

は PIDのサイズおよびMg濃度に依存する

ことが解る。PIDのサイズが 103nm程度に

おいては Mg濃度 2.1×1019cm-3以上において全ての Mg原子は PIDの界面に取り込まれ、PIDの

サイズが 5.73nm3以下ではMg濃度に依らず常にGa置換型Mgと PIDが共存する。以上の結果は、

PIDの形成が GaNにおけるキャリア濃度を決定する重要因子であることを示唆している。 
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Fig. Calculated phase diagram between the system 

including only PID boundaries and that with both PID 

boundaries and substitutional Mg as functions of Mg 

concentration and size of PID boundaries. 
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