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【緒言】ウルツ鉱型窒素化合物のAlNやGaNはSc添加することで圧電性能が飛躍的に向上し[1][2]、ScAlN

は 5G用の高周波フィルタに使用される等、先端的なMEMSデバイスへ応用されている。これまでに、

XRD実験によってa軸とc軸の格子定数比(c/a)と圧電性能には相関があることが示され、第一原理計算

からも、Sc添加によりGaや添加したScの局所構造が変化しc/aが減少することが示されている[3]。更な

る高機能化が期待されるMEMSデバイスの開発には、材料設計指針を確立することが重要であり、そ

のためには添加元素が与える配位構造変化やデバイス性能への影響を解明することが必要である。そ

こで、我々はX線吸収分光法を用い、構成元素それぞれの局所構造や配位構造の解明に取り組んでいる。

本発表では、実験結果のX線吸収端近傍構造(XANES)スペクトルを考察するために、第一原理計算を用

いてScxGa1-xNにおけるGa-K端とSc-K端の XANESスペクトルを算出した。 

【計算方法】第一原理計算は、平面波基底の密度汎関数理論(DFT)コード群である Quantum Espresso を

用いて行った。計算モデルは構造最適化された 4×4×2 スーパーセル(128 原子)の ScxGa1-xN 固溶体結晶

構造を用いた。Sc 及び Ga の励起原子に 1s コアホールを考慮したウルトラソフト擬ポテンシャルを用

いて、電気双極子近似のもとで XANES スペクトルを計算した。 

【結果および考察】Sc-K 端の計算では、ピーク A と B のエ

ネルギー間隔には不確かさがあるが、実験で得られた

XANESスペクトルの特徴を反映した計算スペクトルが得ら

れた(図１(a))。また、Sc 濃度を増加させたモデルでは、

pre-edge ピークの強度が低下する結果となり、測定スペクト

ルの傾向と一致した。Sc1Ga63N64 において 4∼6 配位の Sc-N

モデルを作成し計算すると、配位数の増加によって pre-edge

ピークの強度が低下した。このことから、pre-edge ピークの

強度変化と Sc の配位構造変化には関係があると考えられる。 

Ga-K 端の計算では、実験で得られた XANES スペクトル

の形状と概ね一致した計算スペクトルが得られた(図１(b))。

また、Sc 濃度を増加させたモデルではピーク C と F の強度

が低下する結果となり、測定スペクトルの傾向と一致した。

さらに、実験では分離できていないピーク D1 と D2 が計算

では得られた。発表では、計算で得られた XANES スペクト

ルの Sc 濃度依存性を考察し、実験結果と比較した結果につ

いても報告する。 
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