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【はじめに】 

GaN を用いた縦型 MOSFET は次世代パワーデバイスとして期待されている。コスト、信頼性の観

点で優れる Mg イオン注入による p 型層の形成は重要な要素技術である。しかし、イオン注入で

は多数の複合化した空孔欠陥が p 型伝導を妨げると考えられている。したがって、イオン注入に

よる p 型伝導の制御にはこのような複合空孔欠陥の形成メカニズムを明らかにする必要がある。

今回、イオン注入により生成する欠陥構造を推測するため、N 空孔欠陥が複合化した構造につい

て第一原理計算による安定性の解析を行った結果を報告する。 

【計算手法】 

ウルツ鉱型GaNの超格子モデル（240原子）において、Ga空孔にN空孔が複合化した構造[VGa(VN)n 

(n = 1-4)]を作製した。第一原理計算コード CASTEPを用いて構造最適化計算を行い、欠陥形成エ

ネルギーを求めた。エネルギー計算の汎関数には GGAおよび HSE06を用いた。 

【結果と考察】 

Fig. 1に Ga過剰環境における VGaVNおよび VGa (VN) 4の形成エネルギーのフェルミ準位（EF）依

存性を示す。VGaVNの場合、全ての EFにおいて複合化前の状態[VGa + VN]よりも VGaVNのエネル

ギーが低いことから、熱処理により空孔欠陥の複合化が安定に進むことが示唆された。これはフ

ォトルミネッセンスや陽電子消滅の実験とも整合する結果である[1,2]。一方、VGa(VN)4の場合、p

型領域においては、複合化前の状態[VGa(VN)3 + VN]のエネルギーの方が低いことから、複合化が安

定ではなくなることが分かった。これらの結果から、空孔欠陥は、熱処理に伴い複合化するが、p

型化が進むと VNが VGaよりも多い複合欠陥は不安定化し、VNの乖離や VGaとの複合化が起こる

可能性が示唆された。 
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