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窒化ガリウム(GaN)の p 型化技術の確立は、III 族窒化物半導体のポテンシャルを活かした次世代

デバイスの製作において重要な課題である。V族元素である窒素を、IV族元素である炭素によって

置換することでGaNにホールを導入することが可能である。しかしドーパントである炭素原子は置

換型欠陥でもあるため、キャリアの散乱体として量子効率を低下させる要因ともなるジレンマをも

たらすことから、必要なキャリア濃度と量子効率の最適化において、電子散乱の影響を定量的に評

価することが重要である。欠陥に起因して生じるキャリア散乱を定量的に評価するためには、時間

に依存する電子状態変化をあらわに考慮することが必要であることから、本研究では時間依存密度

汎関数理論(TDDFT)を用いて電子状態の解析を行った。 

GaNユニットセルを 3x3x2倍したスーパーセルについて、窒素原子１つを炭素原子に置き換えた

72 原子置換モデルを用いて、TDDFT により約 580 フェムト秒のダイナミクスを計算した。格子の

初期温度を 750Kとして乱数により各原子に初速度を与え、実時間の TDDFT計算と分子動力学計算

を同時に実行した。TDDFTの計算には、FPSEID21を用いた。計算の初期条件として価電子帯上端(Fig. 

1, 142番)よりすぐ下にある、2重縮退した準位(140, 141番)の電子占有率を下げることで、本来 4つ

まで電子が入ることができる状態に 3 つの電

子が占有しており、1 つのホールが生じてい

る状態を仮想的に再現した。142~144 番の状

態は完全に占有された状態にしている。 

Fig. 1 に価電子帯と近傍のアクセプタ準位

の固有エネルギー期待値の時間発展を示す。

青い線は完全には占有されていない状態を、

赤い線は完全に占有された状態を示している。

初期状態ではホール準位(t=0fs では青) は励

起状態にあり、アクセプタ準位(t=0fs では赤) 

と有限時間内に準位が交代するようすが確認

された。入れ代わりの後、アクセプタ準位が

非占有となり、ホールだった波動関数（t=580fs

では赤）は占有されたことから、ホールが緩

和したことがわかる。このことは、ドーパン

ト自身によるキャリア捕獲の状況がシミュレ

ーションにより再現されたことを示す。今回

の計算サイズではドーパント濃度が高い極限

ではあるが、本研究における計算テクニック

により原子レベルのダイナミクスを追えるこ

とを実証できた。 

 

Fig. 1. TDDFT によるアクセプタ準位とホール

準位の交代のようす。 
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