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研究成果の概要（和文）： 
陽電子消滅と高精度時間分解 PL 測定により，(AlGaIn)N の発光効率を支配する輻射・非輻射

再結合寿命と点欠陥との相関を明らかにした．また，第一原理計算を用いて各種欠陥の原子・
電子構造や表面・界面のバンド構造等について知見を得た． 
 
研究成果の概要（英文）： 
We studied relationships between nonradiative recombination lifetimes and point defects 

in (AlGaIn)N by means of positron annihilation and time-resolved photoluminescence 
techniques; such recombination centers govern optical properties of the materials. We 
also used the first-principle calculation to study configuration and electric properties 
of point defects and band structures at the surface and in the interfaces.  
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１．研究開始当初の背景 
InN のバンドギャップが約 0.6eV 程度であ

ることが明らかになり，III 族窒化物半導体
（AlGaInN）は，紫外線から可視光･光通信波
長を覆い近赤外線までの広範囲な波長範囲
で動作する光エレクトロニクス材料として
期待されるようになった．しかし，AlN を含
む(AlGa)N 混晶の刃状転位密度は極めて高く，
また InGaN，AlInN 混晶の結晶成長温度は低
く，かつ解離圧の高い窒素を構成元素に含む
ことから多くの欠陥（特に点欠陥）が存在す

る． 
 

２．研究の目的 
陽電子消滅と高精度時間分解 PL 測定法等

の光学特性評価により，輻射・非輻射再結合
寿命を定量化し，非輻射再結合中心である点
欠陥（空孔型欠陥や格子間型欠陥）および構
造欠陥の密度・種類との相関を明らかにする．
また，第一原理計算により，点欠陥と不純物
近傍の原子・電子構造，混晶モル分率の差に
よるバンドギャップの変化，自発分極，表
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面・界面のバンド構造等について検討する． 
 
３．研究の方法 

陽電子は電子の反物質で，物質中に入射す
ると電子と対消滅し，主に 2本のγ線を放出
する．陽電子と電子が静止している場合は，
γ線のエネルギーは E=mc2により約 511 keV
（消滅γ線）となる．消滅前に電子が運動量
を持つ場合，γ線のエネルギーはドップラー
効果により 511 keV からシフトする．よって，
消滅γ線のエネルギー分布を測定すれば，消
滅相手の電子運動量分布が決定できる．一方，
陽電子はイオン核から反発力を受けるため，
空孔型欠陥に捕獲される可能性がある．空孔
型欠陥中の電子運動量分布はバルクのそれ
とは異なるため，消滅γ線のドップラー拡が
りを測定すれば，陽電子が欠陥に捕獲された
ことが分かる．また，欠陥中での電子密度は
低いので，陽電子が欠陥に捕獲されるとその
寿命は長くなる．よって，寿命測定によって
も，空孔型欠陥を検出することができる．単
色かつ低速の陽電子打ち込みエネルギーを
変化させることにより，陽電子を望みの深さ
に打ち込めば，試料深さ方向の情報を得るこ
とができる． 
 
４．研究成果 
高分解能陽電子電子消滅ガンマ線ドップラ

ー拡がりスペクトル測定システムを構築し
た．本装置により，実験で得たドップラー拡
がりスペクトルと第一原理計算を用いて得
た欠陥中で消滅した陽電子消滅に対応する
スペクトルとを比較検討でき，欠陥の同定や
密度の定量が可能となった．チタンサファイ
ヤレーザーシステムを用いて AlNのバンド端
発光の時間分解 PL 測定を行うため，高出力
レーザー励起システム，高繰り返し深 UV 波
発生器等からなるシステムを構築した．また，
アンモニアソース分子線エピタキシー法・
MOVPE 法を用い、種々の条件で成長した AlN
薄膜の陽電子消滅や陰極線蛍光を測定する
ことにより，点欠陥が光学特性に与える影響
を定量的に評価した．また，アモノサーマル
法によるバルク GaN 結晶，非極性 m 面 GaN，
InGaN 薄膜および LED・LD デバイスの光学的
特性を，時間分解 PL 法や空間分解 CL 法等を
用いて評価した． 
第一原理計算により， InGaN においての窒

素空孔の荷電状態は正であることを明らか
にした．InN の狭いバンドギャップの起源を
解明し，In 系窒化物においては，第二近接相
互作用である In-In相互作用が重要であるこ
と見出した．当該研究結果により In 系窒化
物を考える際に必要な新しい物質観を獲得
した．また，Gd ドープ GaN においては，Ga
空孔が巨大磁性発現の原因となることを見
出した． 

また，陽電子を正の電荷を持つ試電荷とし
て用いることにより，表面，界面近傍の電界
分布が議論できることがわかった．サファイ
ア基板上に形成した GaN 膜，AlGaN/GaN，
InGaN/GaN 等について，活性化した不純物の
分布，表面，界面におけるフェルミレベルの
変化，自発分極，ピエゾ歪みによる分極等に
より生じた電界により陽電子拡散が影響を
受ける．陽電子の拡散過程を詳細に検討する
ことにより，電場勾配の有無，変化等につい
て知見を得るためのノウハウを蓄積した． 
フェムト秒チタンサファイヤレーザの四倍

高調波（約 197nm)を用いた時間分解フォトル
ミネッセンス(TRPL)法を用いて，AlxGa1-xN 薄
膜中の自由・束縛励起子の挙動を詳しく調べ
た 
第一原理計算により In 系窒化物について

の新しい物質観を確立するとともに，InN の
物性を解き明かすことは透明電極で知られ
る ITO をはじめとする In 系物質群を発展さ
せるための礎となることを示せた． 
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