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GaNは、省エネルギー次世代パワーデバイスへの応用に向け、さまざまな方向からの研究がな

されている。次世代パワーデバイス用半導体材料としては、SiCの方が現時点では GaNよりも市

場規模も大きく、多くの機器に採用し始めているが、GaNは SiCの持たない特性から小型・高周

波での用途で期待がなされている。青色 LED を作成するのに p 型 GaN を作成することが課題で

あったのと同様に、パワーデバイス用途のための GaN においても p 型 GaN の形成が鍵を握る要

素である。パワーデバイスを設計する上で選択的な領域での p 型ドーピングが重要であり、それ

を実現する方法としてイオン注入技術が用いられている。GaN については Mg をイオン注入し

てもうまく p 型にならない問題があったが、超高圧高温でアニールする方法によりMgイオン注

入による高品質 p 型 GaNが実現した [1,2]。高温プロセスでは、p型アクセプターであるMg原

子の原子拡散が起こる可能性が考えらえる。一方で、実験的に GaN結晶中のMgアクセプターの

原子拡散プロセスを捉えることは難しい。 

半導体中の欠陥や不純物の微視的構造やその諸物性は、理論的手法、とりわけ量子力学に基づ

くアプローチからも明らかにしていくことが可能である [3]。GaN に関してもこれまで第一原理

計算により GaN 結晶中のさまざまな欠陥や不純物に対する性質が明らかにされてきているが [4]、

GaNの Mg アクセプターについて全てが明らかにされているわけでなく、とりわけ Mg アクセプ

ターの拡散についてはほとんど明らかにされていない。そこで、本研究では計算機シミュレーシ

ョンの視点から、GaNにおけるMgアクセプターの原子拡散を探っていこうと思う。 

計算には密度汎関数理論に基づく計算コード VASPを用いた。本研究では、欠陥のない wurtzite

構造の GaN結晶として 360原子が含まれるユニットセルを考え、バンドギャップなどの物性値を

従来の方法よりも高い精度で計算ができるハイブリッド汎関数を用いた。また、Mg原子の拡散の

プロセスとしては、Ga 原子に置換された Mg 原子が Ga 空孔サイトに拡散をする vacancy 機構を

考えた。電荷状態の影響などを含めて GaN結晶中のMgアクセプターの拡散機構を議論していく。 
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