
Figure. Structure of β-Ga2O3 (monoclinic) 
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社会のデジタル化が進み、電子デバイスの需要が大きく高まっている。半導体の市場は、IoT、

5G、電気自動車などの再生可能エネルギーなどの分野で大きく成長すると予測されている。従来

の半導体材料の Si に比べて、広いバンドギャップ、大きな絶縁破壊電界などの物性定数を持ち、

高電圧や大電流の制御、エネルギーの低損失化、高速スイッチング、デバイスの小型化が期待さ

れる次世代の半導体であるパワー半導体は、盛んに研究開発が行われている。パワー半導体材料

である SiC、GaN、Ga2O3、Cの市場が、2022年に 1249億円と見込まれ、Si市場の 2兆 2137億円

に比べ小さいが、2030年には 1兆 469億円にまで成長すると予測されている[1]。β-Ga2O3は、Si、

SiC、GaNに比べ、より広いバンドギャップと大きな絶縁破壊電界を持つが、熱伝導率が非常に低

く、熱の排出が困難である欠点がある。そのため、β-Ga2O3の低熱伝導率を改善することを目的に、

Al2O3の(0001)面に β-Ga2O3をエピタキシャル成長させる研究[2]が行われている。 

本研究では、スラブ系での電子構造や物性定数を明らかにする目的で先端的理論計算を行った。

β-Ga2O3を対象にバルク構造、(100)面に切り出したスラブ構造、(-201)面に切り出したスラブ構造

について電子構造を調査した。計算方法は 1粒子シュレディンガー方程式を解くが、交換相関(XC)

ポテンシャルには、一般化勾配近似(GGA)、準粒子自己無撞着 GW近似(QSGW)、ハイブリッド近

似の 3つの近似を採用して比較した。ハイブリッド近似では GGAと QSGWの XCポテンシャル

をそれぞれ 20％、80％用いた QSGW80 を採用した。また、スラブ構造では有効遮蔽媒質法を用

いた。QSGW80ではバルク構造で、直接遷移バンドギャップが 4.90eVと得られ、これは実験値の

4.76eV[3]に比べて約 3%大きい値である。(100)スラブ構造では直接遷移バンドギャップが 3.83eV、

比誘電率が 3.55 とバルク構造の実験値の 3.57[4]に近

い値が得られた。講演発表では(-201)スラブ構造につ

いても計算結果を報告する予定である。 
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