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【はじめに】 

次世代パワーデバイスである GaN-MOSFETは、
電力効率・動作速度の大きな向上が見込まれてお
り、現在盛んに研究開発が行われている。MOS の
絶縁体材料には SiO2 が有力視されており、
GaN/SiO2 界面の特性を調べる実験が行われてい
る。実験では界面に多量のホールトラップの存在
が報告されており[1]、MOSFET の不安定性の原
因になっている。本研究では、GaN/SiO2界面で生
じるホールトラップの原因を究明するために、
GaN 上に a-SiO2 層を堆積したモデルを作成し、
第一原理計算によって界面準位の評価を行った。
モデルの作成には第一原理分子動力学計算(MD

計算)を用いて GaNバルク(0001)表面上で SiO2結
晶を融解後冷却することで、a-SiO2 と GaN との
安定な界面構造を用意した。 

【結果と考察】 

 第一原理MD計算により GaN表面上で a-SiO2

を形成した結果、発生した界面構造を Fig.1(a)に
示す。この構造は１つの Ga のダングリングボン
ドと１つ 3 配位の O 原子を界面近傍に持つが、
Ga のダングリングボンドの準位は伝導帯中にあ
り欠陥準位にならないことがわかった。要するに
この構造はエレクトロンカウンティング則を満
たしており、界面の結合ボンドが完全に占有され
た電子的に安定な構造である。次に、界面準位の
評価を行うためにバンド構造計算を行った。その
結果、価電子帯の上部に界面 Ga-O-Si 結合中の O

原子の lone pair に局在した準位が発生している
ことが分かった(Fig.1(b))。この準位は GaN のギ
ャップ中に存在するためホールトラップになる
と考えられる。このように GaN/a-SiO2 界面のホ
ールトラップの物理的起源は Ga-O-Si 構造中に
おける O の lone pair であることが判明した。 

我々はさらに、Ga-O-Si 構造中における O の
lone pairのエネルギー準位を低下させるための試
みを行った。MD 計算により得られた GaN/SiO2

界面モデルの表面 Ga を全て Al に置換して構造
最適化を行った。その結果、得られた構造と電子
状態を解析した。得られた界面構造は Al 置換前
の構造と大きな変化は無く、１つの Al のダング
リングボンドと１つの 3 配位の O 原子を界面近
傍に持つエレクトロンカウンティング則を満た
した安定な構造である(Fig.2(a))。次にこの界面モ
デルのバンド構造を Fig.2(b)に示す。この図から
わかるようにこれまで価電子帯上方に出現して
いた界面 O 原子の lone pair に局在した状態が価
電子帯の中に埋もれて、欠陥準位を形成しないこ
とがわかった。つまり、GaN/a-SiO2界面は界面に
一層の Al 原子を挿入することでホールトラップ
のない界面を形成できることが分かった。 

以上の現象は界面ダイポールによって生じて
いると推測した。そこで界面原子の荷電状態を調
査したところ、界面の Ga-O 結合により O に強く
電子が引き付けられ極性が偏っていることが分
かった。このダイポールでによって O原子の lone 

pair 状態が高エネルギー側にシフトと考えられ
る。一方 Al を挿入した界面では、Al から N へ移
動する電子数の割合が増加しており、Al-O ダイ
ポールを打ち消し、ホールトラップ形成が抑制さ
れたと考えられる。 

【結論】 

我々は第一原理 MD 計算によって GaN/a-SiO2

界面のホールトラップの原因は界面の Ga-O-Si

結合中の O の lone pair であることを解明した。
また、このホールトラップは界面への Al の挿入
で抑制できることを理論的に示した。 
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Fig.1 (a) The atomic structure of GaN/a-SiO2 interface 

obtained by first principles MD calculation. The species of 

atoms are indicated in the inset. (b) Calculated band 

structure of GaN/a-SiO2 interface. 

Fig.2 (a) The atomic structure of GaN/a-SiO2 interface with 

one monolayer interfacial Al obtained by first principles MD 

calculation. (b) Calculated band structure of GaN/a-SiO2 

interface with one monolayer interfacial Al. 
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