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【要旨】GaNおよび AlNのワイヤー構造をモデル化し、第一原理計算によりそれらの電子物性を調べ

た。Gaまたは Al原子と N原子のそれぞれ 5個ずつからなる単位格子からは、初期構造の違いにより

管状の安定構造を示すものと帯状の安定構造を示すものが得られた。それらの構造に対してバンド計

算を行った結果、帯状の構造で大きなバンドギャップが見られたが、管状の構造のバンドギャップは

非常に小さいことがわかった。帯状の構造では 4 配位の結合が多く見られ、管状の構造では多数のダ

ングリングボンドがあると考えられることからバンドギャップの違いが考えられるが、我われはその

違いについて量子エネルギー密度の観点から考察を行った。 

 

【序論】Ⅲ-Ⅴ窒化物半導体の微細構造が合成されるようになり、従来の発行ダイオード(LED)に加え、

さらなる応用面で注目を集めている。近年、Goldberger らのグループが GaN ナノチューブの合成に成

功し[1]、また、Leeらのグループは GaNナノチューブの中に GaPナノワイヤーの合成に成功した[2]。

それらの応用面については、Huangらのグループが電界効果トランジスタ(FET)のソース-ドレイン間の

チャネル部に GaNワイヤーを張り、I-V特性を測定した結果の報告などがある[3]。このように、さま

ざまな面での応用を考えるときに重要となるのがその物質の持つ物性である。LEDや FETではそれぞ

れが求める物性は異なり、特に半導体の持つエネルギーバンドギャップの制御が重要になってくる。

我われはこれまでに、GaNと AlNのワイヤー構造の簡単なモデルに対して、第一原理計算によりそれ

らの電子物性を調べた[4]。その結果、GaNおよび AlNワイヤーのそれぞれのバンドギャップが 0.07eV

および 0.40eVとなり、結晶構造のバンドギャップに対してかなり小さな値になることが明らかになっ

た。このことから、ワイヤー構造の制御によりバンドギャップが制御できるならば、ワイヤー構造に

広範囲での応用が期待できる。今回は、GaNと AlNのワイヤー構造とエネルギーバンドギャップの比

較、さらに量子エネルギー密度[5-8]を用いた密度分布の解析結果を報告する。 

 

図１．ワイヤーの初期構造。(a)を axial 

jointモデル、(b)を equatorial jointモデ

ルとする。 

【計算方法】図１に計算に用いた 2種類のモデルの初期

構造を示す。閃亜鉛鉱型の結晶構造を基にした初期構造

に対して構造最適化を行った上で、バンド計算を行う。

GaNおよびAlNワイヤーモデルともに単位格子あたり

Ga5N5およびAl5N5の原子を含む。計算には密度汎関数法

(DFT)を用い、交換相関項の汎関数には一般化勾配近似

(GGA)、擬ポテンシャルにはノルム保存型擬ポテンシャ

ルを用いた。平面波により波動関数を展開し、周期境界

条件を課している。エネルギーカットオフはGaNについ

ては 520eV、AlNについては 400eVとした。 

 

【結果および考察】構造最適化の結果、GaNおよび AlNともに axial jointモデルからは帯状構造が得

られ、equatorial jointモデルからは管状構造が得られた。図 2に AlNのそれぞれの最適構造に対するバ

ンド計算の結果を示す。AlNの帯状構造では 2.79eVの直接バンドギャップが見られ、一方、管状構造



では 0.16eVの直接バンドギャップが見られた。これらの

バンドギャップの違いはそれらの構造に依存するとこ

ろが大きいと考えられる。帯状構造では Al原子と N 原

子の結合の多くが 4 配位になっているが、管状構造は 3

配位の結合からなっている。この違いにより、帯状構造

のバンドギャップは管状構造のバンドギャップよりか

なり大きなものになっている。一方、閃亜鉛鉱型 AlNの

結晶構造のバンドギャップは 3.09eV となり[4]、帯状構

造のバンドギャップは結晶の値に近くなっている。図 3

は GaN ワイヤーの管状構造の軸方向に垂直な断面にお

いて、運動エネルギー密度と張力密度[5-8]をプロットし

たものである。運動エネルギー密度のプロットにより、

電子密度とは違った描像が得られ、電子が古典的に運動

する領域が明らかにできると考えられる。また張力密度

を見ることにより、平衡状態において各点の電子に働く

力のつりあい関係が明らかになる。 

図２．AlN ワイヤー構造のバンドギャッ

プ。(a)は帯状の安定構造のものであり、

(b)は管状の安定構造のものである。
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図３．GaN ワイヤーの axial jointモデル

の安定構造に対する運動エネルギー密度

と張力密度のプロット 
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