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1. はじめに 

GaNを用いたMOSデバイス作成のため、SiO2

と Al2O3の混晶である(Al2O3)1-x(SiO2)x (AlSiOと

呼ぶ)の研究が行われており、高い絶縁特性や低

い界面準位密度が報告されている[1]。しかし

AlSiO/GaN 界面構造は明らかになっておらず、

また、酸化膜/GaN界面構造の理論計算は行われ

てきているが、アモルファス状の酸化膜を用い

た報告はなされていない。そこで本研究では密

度汎関数理論に基づく第一原理計算を用いて、

アモルファスAlSiO/GaN界面の原子構造および

電子状態について議論する。 

 

2. 計算手法と計算モデル 

本研究では平面波基底を用いる VASP を使用

した[2]。計算は GGA交換相関汎関数、PAWポ

テンシャルを用いて行っており、カットオフエ

ネルギーは 500eVとした。本研究では x=0.38の

(Al2O3)1-x(SiO2)x モデルを作成する。第一原理分

子動力学(MD)計算を用いて、melt-quench計算を

行うことで AlSiO をアモルファス化させ、

AlSiO/GaN(0001)界面および AlSiO/GaN(000-1)

界面を作成した。 

 

3. 結果 

MD 計算の結果、AlSiO/GaN(0001)界面では

Ga-O結合だけが、AlSiO/GaN(000-1)界面ではAl-

N結合と Si-N結合が形成され、界面形成前に存

在する未結合手は全て消失した(Fig. 1)。Ga原子, 

Al原子, Si原子は GaN/AlSiO系においてカチオ

ンとして、O原子と N原子はアニオンとして振

る舞う。本計算で形成された結合は、アニオン

とカチオンの結合であり、その他の発生しうる

カチオン同士やアニオン同士の結合(Ga-Al結合

や O-N結合)と比較して安定である。 

得られた界面構造の状態密度を計算した結果、

AlSiO バルク内部の欠陥準位や界面構造由来の

準位がバンドギャップ内に発生しないことが明

らかになった。そのため、理想的な AlSiO/GaN

界面を用いた MOS デバイスは、高耐圧かつ高

いキャリア移動度を有することが期待できる。 
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Fig. 1 Atomic structures at the (a) AlSiO/GaN(0001) 

and (b) AlSiO/GaN(000-1) interfaces. 
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