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1．はじめに 

 GaN は優れた物理特性を有しており、その

ため GaN のパワーデバイスはデバイスのさ

らなる小型化、高速動作、高周波動作等の実

現の鍵として期待されている。しかし、n 型

GaN 結晶の作製技術は確立している一方で、

p 型 GaN 結晶の作製技術は未だ確立していな

い。GaN 結晶の作製には、成長速度が速く、

炭素不含有の原料を使用する HVPE 法が用い

られ、2019 年に MgO をドーパント原料とし

て用いることで初めて高品質な p 型 GaN 結

晶の作製に成功したという実験結果が報告さ

れた。しかし、具体的な気相反応や表面反応

などの成長機構は明らかになっておらずその

解明が求められている。そこで本研究は、従

来の HVPE 法とは異なり、キャリアガスに H

₂を用いた場合の MgO 原料ゾーンの気相反応

を第一原理計算と熱・統計力学計算を用いて

調べ、GaN にドーピングされる主な Mg プリ

カーサの形を明らかにした。さらに、その結

果を踏まえて p 型 GaN の HVPE 法における

最適なキャリアガスを特定した。 

2．結果と考察 

 キャリアガスに N₂のみを用いた場合(先行

研究を引用)、H₂のみを用いた場合、N₂と H₂

を用いた場合の計算を行った。具体的には、

起こりうる素反応の形成エネルギーを計算し、

その値を用いて平衡定数を求めて、得られた

平衡定数の式と制約条件の式を含めた連立方

程式を解くことで各分子の平衡分圧を求めた。

計算結果を Fig.1(a)-(c)に示す。キャリアガス

に N₂のみを用いた場合には MgCl₂の平衡分

圧が大きくなり(Fig.1(a))、H₂を用いた場合に

は Mg の平衡分圧が Mg 化合物の中で最も大

きくなった(Fig.1(b))。キャリアガスに N₂と

H₂を用いた場合の 900℃付近の Mg の平衡分

圧は MgCl₂の平衡分圧と比べると極めて大き

くなる(Fig.1(c))。これは、H₂キャリアガスを

導入すると GaN 結晶中への Mg ドーパント

の濃度制御が HVPE で困難になることを意味

している。このことから、p 型 GaN の HVPE

法における最適なキャリアガスは N₂である

と考えられる。 
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Fig.1:(Color online) Temperature dependence of Equilibrium partial pressure of vapor in MgO source zone. 

(a) N₂ carrier gas. (b) H₂ carrier gas.  (c) N₂ and H₂ carrier gas. 
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