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【はじめに】GaNは大きなバンドギャップを持つことから光デバイスに加えてパワーデバイスと

しての応用が期待されている。GaNにおける金属-酸化物-半導体電界効果トランジスター(GaN-

MOSFET)においてゲート絶縁膜として酸化物を得る方法としてGaN表面を酸化する方法があり、

高温での熱酸化ではβ相のGa2O3(β-Ga2O3)とGaNとの界面の形成が報告されている[1,2]。一方、比

較的低温での熱酸化においてはα相のGa2O3(α-Ga2O3)との界面の形成[3]も報告されており、酸化条

件と界面構造ならびに形成するGa2O3の構造との関係性については不明な点が多い。また

GaN/Ga2O3界面が形成するGa2O3の安定性に及ぼす影響についても検討されていないのが現状で

ある。そこで本研究では、Ga2O3における最安定構造であるβ-Ga2O3に注目し、GaN/β-Ga2O3界面の

構造および安定性を第一原理計算に基づき検討する。方位関係として実験的に報告のある

GaN(0001)||β-Ga2O3(2
_

001)およびGaN[11
_

000]||β-Ga2O3[010]を満たす界面[1]において様々な構造を考

慮して形成エネルギーを計算し、GaN(0001)基板上でのβ-Ga2O3形成における界面の寄与について

議論する。 

【結果および考察】Fig.01は(6×1)のユニット

セルを用いたGaN/β-Ga2O3界面スラブモデ

ルでの形成エネルギーをGaの化学ポテンシ

ャルの関数として表したものである。ここ

での形成エネルギーは、3層(ML)のβ-Ga2O3

を積層させてGa-Oボンドを形成する界面(30

ML0Ga-O)を基準としており、Ga-Gaボンド

の形成やGaおよびO空孔(それぞれVGaおよ

びVO)を導入した界面構造も考慮している。

この図から、Ga-rich条件において30ML0Ga-

Oが最も形成エネルギーが低くなるのに対

して、O-rich条件においては4つのVGaを含み

Ga-Gaボンドを形成する界面 (30 ML0 Ga-

Ga+4VGa)が最も形成エネルギーが低くな

る。Ga化学ポテンシャルに依存した安定構

造の変化は、酸化条件によって安定となる

界面構造が変化することを示唆しており、

GaN(0001)面の酸化によるβ-Ga2O3の形成に

は界面の安定性が大きく寄与することが考

えられる。講演では界面エネルギーを用い

た安定性の評価についても議論する。 
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Fig.0 10 Calculated0 formation0 energy0 of0 the0 GaN/β-

Ga2O30interface0for0various0atomic0configurations0as0a0

function0of0Ga0chemical0potential.0Geometries0of0stable0

interface0 are0 also0 shown.0Green,0 blue,0 red,0 and0 pink0

circles0 denote0 Ga,0 N,0 O,0 and0 artificial0 H0 atoms,0

respectively. 
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