
JP 7097074 B2 2022.7.7

(19)日本国特許庁(JP) (12)特許公報(B2) (11)特許番号　　
特許第7097074号

(P7097074)
(24)登録日　令和4年6月29日(2022.6.29)(45)発行日　令和4年7月7日(2022.7.7)

(54)【発明の名称】　窒化物圧電体およびそれを用いたＭＥＭＳデバイス

(51)国際特許分類
　   Ｈ０１Ｌ 41/187 (2006.01)
　   Ｈ０１Ｌ 41/09 (2006.01)
　   Ｈ０１Ｌ 41/113 (2006.01)
　   Ｂ８１Ｂ 3/00 (2006.01)

ＦＩ
　Ｈ０１Ｌ 41/187 　　　　 　　　
　Ｈ０１Ｌ 41/09 　　　　 　　　
　Ｈ０１Ｌ 41/113 　　　　 　　　
　Ｂ８１Ｂ 3/00 　　　　 　　　

(21)出願番号　 特願2019-20273(P2019-20273)
(22)出願日　 平成31年2月7日(2019.2.7)
(65)公開番号　 特開2020-129572(P2020-129572 

A)
(43)公開日　 令和2年8月27日(2020.8.27)

審査請求日　 令和3年8月16日(2021.8.16)

(73)特許権者　 301021533
国立研究開発法人産業技術総合研究所
東京都千代田区霞が関１－３－１

(74)代理人　 100132621
弁理士　高松  孝行

(74)代理人　 100123364
弁理士　鈴木  徳子

(72)発明者　 山田  浩志
佐賀県鳥栖市宿町８０７－１  国立研究 
開発法人産業技術総合研究所九州センタ 
ー内

(72)発明者　 江藤  和也
佐賀県鳥栖市宿町８０７－１  国立研究 
開発法人産業技術総合研究所九州センタ 
ー内

最終頁に続く

( 5 7 ) 【 特 許 請 求 の 範 囲 】
【 請 求 項 １ 】
化 学 式 Ａ ｌ １ - Ｘ Ｚ ｒ Ｘ Ｎ で 表 さ れ 、 Ｘ は ０ ． ３ １ ５ 以 上 で ０ ． ４ 以 下 の 範 囲 に あ る こ と を  
特 徴 と す る 圧 電 体 。
【 請 求 項 ２ 】
Ｘ が ０ ． ３ ２ ８ 以 上 で ０ ． ３ ９ １ 以 下 の 範 囲 に あ る こ と を 特 徴 と す る 請 求 項 １ に 記 載 の 圧  
電 体 。
【 請 求 項 ３ 】
格 子 定 数 比 ｃ ／ ａ が １ ． ２ ８ 以 上 で １ ． ４ ３ 以 下 の 範 囲 に あ る こ と を 特 徴 と す る 請 求 項 １  
に 記 載 の 圧 電 体 。
【 請 求 項 ４ 】
格 子 定 数 比 ｃ ／ ａ が １ ． ２ ８ 以 上 で １ ． ３ ９ 以 下 の 範 囲 に あ る こ と を 特 徴 と す る 請 求 項 ２  
に 記 載 の 圧 電 体 。
【 請 求 項 ５ 】
請 求 項 １ ～ ４ の 何 れ か １ 項 に 記 載 の 圧 電 体 を 用 い た Ｍ Ｅ Ｍ Ｓ デ バ イ ス 。
【 発 明 の 詳 細 な 説 明 】
【 技 術 分 野 】
【 ０ ０ ０ １ 】
本 発 明 は 、 ジ ル コ ニ ウ ム を 添 加 し た 窒 化 ア ル ミ ニ ウ ム の 圧 電 体 お よ び そ れ を 用 い た Ｍ Ｅ Ｍ  
Ｓ デ バ イ ス に 関 す る も の で あ る 。

請求項の数　5　（全9頁）
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【 背 景 技 術 】
【 ０ ０ ０ ２ 】
圧 電 現 象 を 利 用 す る デ バ イ ス は 、 幅 広 い 分 野 に お い て 用 い ら れ て お り 、 小 型 化 お よ び 省 電  
力 化 が 強 く 求 め ら れ て い る 携 帯 電 話 機 な ど の 携 帯 用 機 器 に お い て 、 そ の 使 用 が 拡 大 し て い  
る 。 そ の 一 例 と し て 、 薄 膜 バ ル ク 音 響 波 共 振 子 （ Ｆ ｉ ｌ ｍ   Ｂ ｕ ｌ ｋ   Ａ ｃ ｏ ｕ ｓ ｔ ｉ ｃ   
Ｒ ｅ ｓ ｏ ｎ ａ ｔ ｏ ｒ ； Ｆ Ｂ Ａ Ｒ ） を 用 い た Ｆ Ｂ Ａ Ｒ フ ィ ル タ が あ る 。
【 ０ ０ ０ ３ 】
Ｆ Ｂ Ａ Ｒ フ ィ ル タ は 、 圧 電 応 答 性 を 示 す 薄 膜 の 厚 み 縦 振 動 モ ー ド を 用 い た 共 振 子 に よ る フ  
ィ ル タ で あ り 、 ギ ガ ヘ ル ツ 帯 域 に お け る 共 振 が 可 能 で あ る と い う 特 性 を 有 す る 。 こ の よ う  
な 特 性 を 有 す る Ｆ Ｂ Ａ Ｒ フ ィ ル タ は 、 低 損 失 で あ り 、 か つ 広 帯 域 で 動 作 可 能 で あ る こ と か  
ら 、 携 帯 用 機 器 の さ ら な る 高 周 波 対 応 化 、 小 型 化 お よ び 省 電 力 化 に 寄 与 す る こ と が 期 待 さ  
れ て い る 。
【 ０ ０ ０ ４ 】
こ の よ う な Ｆ Ｂ Ａ Ｒ に 用 い ら れ る 圧 電 体 薄 膜 の 圧 電 体 材 料 と し て は 、 例 え ば ス カ ン ジ ウ ム  
を 添 加 し た 窒 化 ア ル ミ ニ ウ ム （ 特 許 文 献 １ 参 照 ） や 、 安 価 な マ グ ネ シ ウ ム と ニ オ ブ を 添 加  
し た 窒 化 ア ル ミ ニ ウ ム （ 非 特 許 文 献 １ 参 照 ） 等 が 挙 げ ら れ る 。 特 に ス カ ン ジ ウ ム を 添 加 し  
た 窒 化 ア ル ミ ニ ウ ム は 、 高 い 圧 電 定 数 を 有 し 、 次 世 代 の 高 周 波 フ ィ ル タ へ の 利 用 が 期 待 さ  
れ て い る 。 ま た 、 ス カ ン ジ ウ ム を 添 加 し た 窒 化 ア ル ミ ニ ウ ム は 、 圧 力 セ ン サ や 加 速 度 セ ン  
サ 、 ジ ャ イ ロ セ ン サ な ど の 物 理 セ ン サ 、 ア ク チ ュ エ ー タ 等 の 様 々 な Ｍ Ｅ Ｍ Ｓ デ バ イ ス へ の  
利 用 が 期 待 さ れ て い る 。
【 先 行 技 術 文 献 】
【 特 許 文 献 】
【 ０ ０ ０ ５ 】
【 文 献 】 特 開 ２ ０ ０ ９ － １ ０ ９ ２ ６ 号 公 報
【 非 特 許 文 献 】
【 ０ ０ ０ ６ 】
【 文 献 】 Ｍ ．   Ｕ ｅ ｈ ａ ｒ ａ ，   Ｈ ．   Ｓ ｈ ｉ ｇ ｅ ｍ ｏ ｔ ｏ ，   Ｙ ．   Ｆ ｕ ｊ ｉ ｏ ，   ｔ ．   
Ｎ ａ ｇ ａ ｓ ｅ ，   Ｙ ．   Ａ ｉ ｄ ａ ，   Ｋ ．   Ｕ ｍ ｅ ｄ ａ   ａ ｎ ｄ   Ｍ ．   Ａ ｋ ｉ ｙ ａ ｍ ａ ，   
Ａ ｐ ｐ ｌ ．   Ｐ ｈ ｙ ｓ ．   Ｌ ｅ ｔ ｔ ．   １ １ １ ，   １ １ ２ ９ ０ １ （ ２ ０ １ ７ ）
【 発 明 の 概 要 】
【 発 明 が 解 決 し よ う と す る 課 題 】
【 ０ ０ ０ ７ 】
し か し な が ら 、 ス カ ン ジ ウ ム （ Ｓ ｃ ） は 高 価 な 希 土 類 元 素 で あ り 、 ス カ ン ジ ウ ム を 添 加 し  
た 窒 化 ア ル ミ ニ ウ ム （ Ａ ｌ Ｎ ） で 構 成 さ れ た 圧 電 体 は 他 の 物 質 で 構 成 さ れ た 圧 電 体 と 比 較  
し て 、 製 造 コ ス ト が 高 額 に な っ て し ま う と い う 問 題 点 が あ っ た 。 ま た 、 添 加 す る 元 素 の 濃  
度 （ モ ル ％ ） が 等 し い 場 合 に お い て 、 ス カ ン ジ ウ ム を 添 加 し た 窒 化 ア ル ミ ニ ウ ム よ り も 高  
い 圧 電 定 数 ｄ ３ ３ を 有 す る 圧 電 体 が 存 在 し て い な か っ た 。
【 ０ ０ ０ ８ 】
さ ら に 、 窒 化 ア ル ミ ニ ウ ム に 添 加 す る 元 素 の 種 類 を 増 や す と 、 圧 電 体 の 組 成 制 御 や 製 造 時  
の プ ロ セ ス 管 理 が 煩 雑 に な る と い う 問 題 点 が あ っ た 。
【 ０ ０ ０ ９ 】
本 発 明 は 上 述 し た 事 情 に 鑑 み 、 同 濃 度 （ モ ル ％ ） の ス カ ン ジ ウ ム を 添 加 し た 窒 化 ア ル ミ ニ  
ウ ム よ り も 高 い 圧 電 定 数 ｄ ３ ３ を 有 す る 窒 化 物 圧 電 体 お よ び そ れ を 用 い た Ｍ Ｅ Ｍ Ｓ デ バ イ  
ス を 提 供 す る こ と を 目 的 と す る 。
【 課 題 を 解 決 す る た め の 手 段 】
【 ０ ０ １ ０ 】
本 発 明 の 発 明 者 は 、 上 述 し た 問 題 点 に 関 し て 鋭 意 研 究 を 続 け た 結 果 、 窒 化 ア ル ミ ニ ウ ム （  
Ａ ｌ Ｎ ） に ジ ル コ ニ ウ ム （ Ｚ ｒ ） を 添 加 す る （ ド ー プ さ せ る ） と 、 同 濃 度 の ス カ ン ジ ウ ム  
（ Ｓ ｃ ） を 添 加 し た 窒 化 ア ル ミ ニ ウ ム と 比 較 し て 、 格 子 定 数 比 ｃ ／ ａ が 小 さ く な る こ と を  
発 見 し た 。 そ し て 、 本 発 明 の 発 明 者 は 、 ジ ル コ ニ ウ ム を 添 加 し た 窒 化 ア ル ミ ニ ウ ム は 、 同  
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濃 度 の ス カ ン ジ ウ ム を 添 加 し た 窒 化 ア ル ミ ニ ウ ム よ り も 高 い 圧 電 定 数 ｄ ３ ３ を 有 す る こ と  
を 見 出 し 、 以 下 の よ う な 画 期 的 な 圧 電 体 を 発 明 し た 。
【 ０ ０ １ １ 】
上 記 課 題 を 解 決 す る た め の 本 発 明 の 第 １ の 態 様 は 、 化 学 式 Ａ ｌ １ - Ｘ Ｚ ｒ Ｘ Ｎ で 表 さ れ 、 Ｘ  
は ０ よ り 大 き く ０ ． ４ よ り 小 さ い 範 囲 に あ る こ と を 特 徴 と す る 圧 電 体 に あ る 。
【 ０ ０ １ ２ 】
か か る 第 １ の 態 様 で は 、 同 濃 度 の ス カ ン ジ ウ ム を 添 加 し た 窒 化 ア ル ミ ニ ウ ム よ り も 高 い 圧  
電 定 数 ｄ ３ ３ を 有 す る 圧 電 体 を 提 供 す る こ と が で き る 。
【 ０ ０ １ ３ 】
本 発 明 の 第 ２ の 態 様 は 、 Ｘ は ０ よ り 大 き く ０ ． ３ ７ ５ 以 下 の 範 囲 に あ る こ と を 特 徴 と す る  
第 １ の 態 様 に 記 載 の 圧 電 体 に あ る 。
【 ０ ０ １ ４ 】
か か る 第 ２ の 態 様 で は 、 同 濃 度 の ス カ ン ジ ウ ム を 添 加 し た 窒 化 ア ル ミ ニ ウ ム よ り も 高 い 圧  
電 定 数 ｄ ３ ３ を 有 す る 圧 電 体 を 提 供 す る こ と が で き る 。
【 ０ ０ １ ５ 】
本 発 明 の 第 ３ の 態 様 は 、 Ｘ は ０ よ り 大 き く ０ ． ３ よ り 小 さ い 範 囲 に あ る こ と を 特 徴 と す る  
第 １ の 態 様 に 記 載 の 圧 電 体 に あ る 。
【 ０ ０ １ ６ 】
か か る 第 ３ の 態 様 で は 、 Ｘ が ０ ． ３ よ り 小 さ い 範 囲 で は 、 ウ ル ツ 鉱 型 結 晶 構 造 の 混 合 エ ン  
タ ル ピ ー の 方 が 、 岩 塩 型 結 晶 構 造 の 混 合 エ ン タ ル ピ ー よ り も 低 い 数 値 と な る の で 、 結 晶 構  
造 が よ り 安 定 し た 圧 電 体 を 提 供 す る こ と が で き る 。
【 ０ ０ １ ７ 】
本 発 明 の 第 ４ の 態 様 は 、 格 子 定 数 比 ｃ ／ ａ が １ ． ２ ５ 以 上 で １ ． ６ ０ 以 下 の 範 囲 に あ る こ  
と を 特 徴 と す る 第 １ の 態 様 に 記 載 の 圧 電 体 に あ る 。
【 ０ ０ １ ８ 】
か か る 第 ４ の 態 様 で は 、 同 濃 度 の ス カ ン ジ ウ ム を 添 加 し た 窒 化 ア ル ミ ニ ウ ム よ り も 、 よ り  
高 い 圧 電 定 数 ｄ ３ ３ を 有 す る 圧 電 体 を 提 供 す る こ と が で き る 。
【 ０ ０ １ ９ 】
本 発 明 の 第 ５ の 態 様 は 、 格 子 定 数 比 ｃ ／ ａ が １ ． ２ ９ 以 上 で １ ． ６ ０ 以 下 の 範 囲 に あ る こ  
と を 特 徴 と す る 第 ２ の 態 様 に 記 載 の 圧 電 体 に あ る 。
【 ０ ０ ２ ０ 】
か か る 第 ５ の 態 様 で は 、 同 濃 度 の ス カ ン ジ ウ ム を 添 加 し た 窒 化 ア ル ミ ニ ウ ム よ り も 、 さ ら  
に 高 い 圧 電 定 数 ｄ ３ ３ を 有 す る 圧 電 体 を 提 供 す る こ と が で き る 。
【 ０ ０ ２ １ 】
本 発 明 の 第 ６ の 態 様 は 、 格 子 定 数 比 ｃ ／ ａ が １ ． ４ ２ 以 上 で １ ． ６ ０ 以 下 の 範 囲 に あ る こ  
と を 特 徴 と す る 第 ３ の 態 様 に 記 載 の 圧 電 体 に あ る 。
【 ０ ０ ２ ２ 】
か か る 第 ６ の 態 様 で は 、 同 濃 度 の ス カ ン ジ ウ ム を 添 加 し た 窒 化 ア ル ミ ニ ウ ム よ り も 、 特 に  
高 い 圧 電 定 数 ｄ ３ ３ を 有 す る 圧 電 体 を 提 供 す る こ と が で き る 。
【 ０ ０ ２ ３ 】
本 発 明 の 第 ７ の 態 様 は 、 第 １ ～ 第 ６ の 態 様 の 何 れ か １ つ に 記 載 の 圧 電 体 を 用 い た Ｍ Ｅ Ｍ Ｓ  
デ バ イ ス に あ る 。
【 ０ ０ ２ ４ 】
こ こ で 、 「 Ｍ Ｅ Ｍ Ｓ デ バ イ ス 」 と は 、 微 小 電 気 機 械 シ ス テ ム で あ れ ば 特 に 限 定 さ れ ず 、 例  
え ば 、 圧 力 セ ン サ 、 加 速 度 セ ン サ 、 ジ ャ イ ロ セ ン サ な ど の 物 理 セ ン サ や ア ク チ ュ エ ー タ 、  
マ イ ク ロ フ ォ ン 、 指 紋 認 証 セ ン サ 、 振 動 発 電 機 等 が 挙 げ ら れ る 。
【 ０ ０ ２ ５ 】
か か る 第 ７ の 態 様 は 、 低 損 失 で あ り 、 か つ 広 帯 域 で 動 作 可 能 で あ る 。 し た が っ て 、 こ の 圧  
電 体 を 用 い る こ と に よ り 、 高 周 波 対 応 化 、 小 型 化 お よ び 省 電 力 化 さ れ た Ｍ Ｅ Ｍ Ｓ デ バ イ ス  
を 提 供 す る こ と が で き る 。 特 に Ｍ Ｅ Ｍ Ｓ デ バ イ ス が セ ン サ の 場 合 に は 、 従 来 の セ ン サ と 比  
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較 し て 、 低 損 失 で あ り 、 か つ 広 帯 域 で 動 作 可 能 な も の を 提 供 す る こ と が で き る 。
【 図 面 の 簡 単 な 説 明 】
【 ０ ０ ２ ６ 】
【 図 １ 】 図 １ は 実 施 形 態 １ に 係 る シ ミ ュ レ ー シ ョ ン に 用 い た Ａ ｌ １ － Ｘ Ｚ ｒ Ｘ Ｎ の 計 算 モ  
デ ル の 一 例 を 示 す 図 で あ る 。
【 図 ２ 】 図 ２ は Ｚ ｒ お よ び Ｓ ｃ の 濃 度 Ｘ と 、 得 ら れ た 各 格 子 定 数 ａ 、 ｃ お よ び 各 格 子 定 数  
比 ｃ ／ ａ と の 関 係 を 示 す グ ラ フ で あ る 。
【 図 ３ 】 図 ３ は Ｚ ｒ お よ び Ｓ ｃ の 濃 度 Ｘ と 、 圧 電 応 力 定 数 ｅ ３ ３ と の 関 係 を 示 す グ ラ フ で  
あ る 。
【 図 ４ 】 図 ４ は Ｚ ｒ お よ び Ｓ ｃ の 濃 度 Ｘ と 、 弾 性 定 数 Ｃ ３ ３ と の 関 係 を 示 す グ ラ フ で あ る 。
【 図 ５ 】 図 ５ は Ｚ ｒ お よ び Ｓ ｃ の 濃 度 Ｘ と 、 得 ら れ た 各 圧 電 体 の 圧 電 定 数 ｄ ３ ３ と の 関 係  
を 示 す グ ラ フ で あ る 。
【 図 ６ 】 図 ６ は Ｚ ｒ の 濃 度 Ｘ と 、 Ａ ｌ １ － Ｘ Ｚ ｒ Ｘ Ｎ の 結 晶 構 造 が ウ ル ツ 鉱 型 の 場 合 の 混  
合 エ ン タ ル ピ ー お よ び 岩 塩 型 の 場 合 の 混 合 エ ン タ ル ピ ー と の 関 係 を 示 す グ ラ フ で あ る 。
【 発 明 を 実 施 す る た め の 形 態 】
【 ０ ０ ２ ７ 】
以 下 に 添 付 図 面 を 参 照 し て 、 本 発 明 に 係 る 圧 電 体 の 実 施 形 態 を 説 明 す る 。 な お 、 本 発 明 は  
、 以 下 の 実 施 形 態 に 限 定 さ れ る も の で は な い 。
（ 実 施 形 態 １ ）
【 ０ ０ ２ ８ 】
ま ず 、 本 発 明 の 発 明 者 が 、 ア ル ミ ニ ウ ム （ Ａ ｌ ） と 窒 素 （ Ｎ ） の み か ら な る 窒 化 ア ル ミ ニ  
ウ ム （ ノ ン ド ー プ Ａ ｌ Ｎ ） に 対 し て 行 っ た シ ミ ュ レ ー シ ョ ン に つ い て 説 明 す る 。 シ ミ ュ レ  
ー シ ョ ン に は 、 第 １ 原 理 計 算 （ ｆ ｉ ｒ ｓ ｔ － ｐ ｒ ｉ ｎ ｃ ｉ ｐ ｌ ｅ   ｃ ａ ｌ ｃ ｕ ｌ ａ ｔ ｉ ｏ  
ｎ ） と 呼 ば れ る 計 算 方 法 を 採 用 し て い る Ｖ Ａ Ｓ Ｐ （ Ｖ ｉ ｅ ｎ ｎ ａ   Ａ ｂ   ｉ ｎ ｉ ｔ ｉ ｏ   Ｓ  
ｉ ｍ ｕ ｌ ａ ｔ ｉ ｏ ｎ   Ｐ ａ ｃ ｋ ａ ｇ ｅ ） と い う ソ フ ト ウ ェ ア を 用 い た 。 こ こ で 、 第 １ 原 理  
計 算 と は 、 フ ィ ッ テ ィ ン グ パ ラ メ ー タ 等 を 使 用 し な い 電 子 状 態 計 算 方 法 の 総 称 で あ り 、 単  
位 格 子 あ る い は 分 子 等 を 構 成 す る 各 原 子 の 原 子 番 号 と 座 標 だ け で 、 電 子 状 態 を 計 算 す る こ  
と が で き る 手 法 で あ る 。
【 ０ ０ ２ ９ 】
本 実 施 形 態 の シ ミ ュ レ ー シ ョ ン で は 、 ２ 個 の ア ル ミ ニ ウ ム 原 子 と ２ 個 の 窒 素 原 子 と か ら な  
る 単 位 格 子 を 、 ａ 軸 、 ｂ 軸 方 向 に ４ 倍 、 及 び ｃ 軸 方 向 に ２ 倍 し た ６ ４ 個 の ア ル ミ ニ ウ ム 原  
子 と ６ ４ 個 の 窒 素 原 子 と か ら な る ス ー パ ー セ ル の ウ ル ツ 鉱 型 結 晶 構 造 の ノ ン ド ー プ Ａ ｌ Ｎ  
を シ ミ ュ レ ー シ ョ ン に 用 い た 。 そ し て 、 こ の ウ ル ツ 鉱 型 結 晶 構 造 の Ａ ｌ Ｎ に 対 し て 、 原 子  
座 標 、 セ ル 体 積 お よ び セ ル 形 状 の 全 て を 同 時 に 動 か し て 第 １ 原 理 計 算 を 行 い 、 安 定 構 造 の  
ノ ン ド ー プ Ａ ｌ Ｎ の 電 子 状 態 を 計 算 し た 。
【 ０ ０ ３ ０ 】
表 １ は 、 第 １ 原 理 計 算 で 求 め た 安 定 構 造 の Ａ ｌ Ｎ の 電 子 状 態 か ら 算 出 し た ａ 軸 方 向 の 格 子  
定 数 、 ｃ 軸 方 向 の 格 子 定 数 お よ び ａ 軸 方 向 の 格 子 定 数 と ｃ 軸 方 向 の 格 子 定 数 と の 比 （ ｃ ／  
ａ ） （ 計 算 値 ） で あ る 。 ま た 、 実 際 に ス パ ッ タ 法 を 用 い て ノ ン ド ー プ Ａ ｌ Ｎ 膜 を 成 膜 し て  
、 こ の Ａ ｌ Ｎ 膜 に 対 し て Ｘ 線 回 折 法 を 用 い て 測 定 し た 実 験 値 に つ い て も 表 １ に 示 す 。
【 ０ ０ ３ １ 】
【 表 １ 】

【 ０ ０ ３ ２ 】
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こ の 表 に 示 す よ う に 、 各 計 算 値 は 、 実 験 値 と ほ ぼ 同 じ 数 値 と な り 、 こ れ ら の 相 対 誤 差 は １  
％ 以 内 に 収 ま っ て い る 。 こ の 結 果 よ り 、 本 実 施 形 態 に お け る シ ミ ュ レ ー シ ョ ン は 、 十 分 に  
信 頼 で き る こ と が 分 か っ た 。
【 ０ ０ ３ ３ 】
次 に 、 窒 化 ア ル ミ ニ ウ ム （ Ａ ｌ Ｎ ） に 、 ジ ル コ ニ ウ ム （ Ｚ ｒ ） を ド ー プ （ 添 加 ） さ せ た Ａ  
ｌ １ － Ｘ Ｚ ｒ Ｘ Ｎ （ １ ＜ Ｘ ＜ ０ ． ５ ） に 対 し て 行 っ た シ ミ ュ レ ー シ ョ ン に つ い て 説 明 す る  
。 図 １ は 、 本 実 施 形 態 に 係 る シ ミ ュ レ ー シ ョ ン に 用 い た Ａ ｌ １ － Ｘ Ｚ ｒ Ｘ Ｎ の 計 算 モ デ ル  
の 一 例 を 示 す 図 で あ る 。
【 ０ ０ ３ ４ 】
こ の 図 に 示 す よ う に 、 こ の ド ー プ Ａ ｌ Ｎ の 計 算 モ デ ル は 、 ６ ４ 個 の Ａ ｌ 原 子 と ６ ４ 個 の Ｎ  
原 子 と か ら な る 単 位 格 子 の う ち 、 １ ６ 個 の Ａ ｌ 原 子 を Ｚ ｒ 原 子 に 置 き 換 え た ウ ル ツ 鉱 型 結  
晶 構 造 と な っ て い る 。 こ こ で 、 Ａ ｌ 原 子 数 お よ び Ｚ ｒ 原 子 数 の 総 数 を １ と し た と き の 、 Ｚ  
ｒ 原 子 の 個 数 （ 濃 度 ） を Ｘ と す る 。 す る と 、 こ の シ ミ ュ レ ー シ ョ ン に 用 い た Ｚ ｒ 原 子 の 濃  
度 Ｘ は 、 ０ ． ２ ５ （ ２ ５ ａ ｔ ． ％ ） と な る 。 な お 、 Ａ ｌ １ － Ｘ Ｚ ｒ Ｘ Ｎ の 圧 電 体 は 、 上 述  
し た 特 許 文 献 １ に 記 載 さ れ た 製 造 方 法 で 実 際 に 作 製 す る こ と が で き る 。
【 ０ ０ ３ ５ 】
こ の Ａ ｌ １ － Ｘ Ｚ ｒ Ｘ Ｎ に つ い て も 、 ノ ン ド ー プ Ａ ｌ Ｎ の 場 合 と 同 様 に 、 第 １ 原 理 計 算 に  
よ り 安 定 構 造 の 電 子 状 態 を 計 算 す る こ と が で き る 。 そ し て 、 こ の 電 子 状 態 か ら ａ 軸 方 向 の  
格 子 定 数 、 ｃ 軸 方 向 の 格 子 定 数 お よ び 格 子 定 数 比 ｃ ／ ａ を 算 出 す る こ と が で き る 。
【 ０ ０ ３ ６ 】
な お 、 こ の シ ミ ュ レ ー シ ョ ン に お い て 、 添 加 す る Ｚ ｒ 原 子 の 結 晶 構 造 中 の 位 置 は 、 Ｚ ｒ 原  
子 を Ａ ｌ 原 子 の 位 置 に ラ ン ダ ム に 配 置 す る Ｓ Ｑ Ｓ モ デ ル （ Ｓ ｐ ｅ ｃ ｉ ａ ｌ   ｑ ｕ ａ ｓ ｉ －  
ｒ ａ ｎ ｄ ｏ ｍ   ｓ ｔ ｒ ｕ ｃ ｔ ｕ ｒ ｅ   ｍ ｏ ｄ ｅ ｌ ） を 用 い た 。 結 晶 構 造 中 の Ｚ ｒ 原 子 の 配 置  
に よ り 、 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン 結 果 は 大 き く 変 動 す る 。 そ こ で 、 Ｓ Ｑ Ｓ モ デ ル を 用 い る こ と に  
よ っ て 、 人 為 的 な Ｚ ｒ の 配 置 を 排 除 で き る の で 、 本 実 施 形 態 の シ ミ ュ レ ー シ ョ ン 結 果 は 、  
現 実 の 結 晶 構 造 に 近 く 、 信 頼 性 の 高 い も の と な る 。
【 ０ ０ ３ ７ 】
図 ２ に 、 Ｚ ｒ お よ び Ｓ ｃ の 濃 度 Ｘ と 、 得 ら れ た 各 格 子 定 数 ａ 、 ｃ と の 関 係 と 、 得 ら れ た 各  
格 子 定 数 比 ｃ ／ ａ と の 関 係 を 示 す 。
【 ０ ０ ３ ８ 】
こ の 図 か ら 、 Ｚ ｒ を ド ー プ さ せ た Ａ ｌ Ｎ の 格 子 定 数 比 ｃ ／ ａ は 、 同 濃 度 の Ｓ ｃ を ド ー プ さ  
せ た Ａ ｌ Ｎ の も の よ り も 小 さ く な る こ と が 分 か っ た 。 し た が っ て 、 Ｚ ｒ を ド ー プ さ せ た Ａ  
ｌ Ｎ は 、 同 濃 度 の Ｓ ｃ を ド ー プ さ せ た Ａ ｌ Ｎ よ り も 高 い 圧 電 定 数 ｄ ３ ３ を 有 す る こ と が 分  
か っ た 。
【 ０ ０ ３ ９ 】
次 に 、 Ａ ｌ １ － Ｘ Ｚ ｒ Ｘ Ｎ の 結 晶 格 子 に 微 小 な 歪 み を 強 制 的 に 加 え る 。 す る と 、 そ の 際 の  
全 エ ネ ル ギ ー の 微 小 変 化 か ら 、 Ａ ｌ １ － Ｘ Ｚ ｒ Ｘ Ｎ の 圧 電 応 力 定 数 ｅ ３ ３ お よ び 弾 性 定 数  
Ｃ ３ ３ を そ れ ぞ れ 計 算 す る こ と が で き る 。 す な わ ち 、 第 １ 原 理 計 算 を 用 い て 、 Ａ ｌ １ － Ｘ
Ｚ ｒ Ｘ Ｎ の 圧 電 応 力 定 数 ｅ ３ ３ お よ び 弾 性 定 数 Ｃ ３ ３ を そ れ ぞ れ 計 算 す る こ と が で き る 。  
ま た 、 同 様 に し て 、 Ａ ｌ １ － Ｘ Ｓ ｃ Ｘ Ｎ の 圧 電 応 力 定 数 ｅ ３ ３ お よ び 弾 性 定 数 Ｃ ３ ３ も そ  
れ ぞ れ 計 算 す る こ と が で き る 。 そ れ ら の 結 果 を 図 ３ お よ び 図 ４ に 示 す 。 こ こ で 、 四 角 マ ー  
ク は Ｚ ｒ を ド ー プ さ せ た Ａ ｌ Ｎ の 計 算 結 果 で あ り 、 丸 マ ー ク は Ｓ ｃ を ド ー プ さ せ た Ａ ｌ Ｎ  
の 計 算 結 果 で あ る 。
【 ０ ０ ４ ０ 】
さ ら に 、 ｃ 軸 方 向 の 圧 電 定 数 ｄ ３ ３ と 、 圧 電 応 力 定 数 ｅ ３ ３ お よ び 弾 性 定 数 Ｃ ３ ３ と の 間  
に は 、 下 記 の 数 １ の 関 係 式 が 成 立 す る 。 そ こ で 、 こ の 関 係 式 に 、 上 記 で 算 出 さ れ た Ａ ｌ １  
－ Ｘ Ｚ ｒ Ｘ Ｎ の 圧 電 応 力 定 数 ｅ ３ ３ お よ び 弾 性 定 数 Ｃ ３ ３ を そ れ ぞ れ 代 入 す る こ と に よ っ  
て 、 Ａ ｌ １ － Ｘ Ｚ ｒ Ｘ Ｎ の 圧 電 定 数 ｄ ３ ３ を 算 出 す る こ と が で き る 。
【 ０ ０ ４ １ 】
【 数 １ 】
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【 ０ ０ ４ ２ 】
ま た 、 Ｓ ｃ を ド ー プ さ せ た 窒 化 ア ル ミ ニ ウ ム （ Ａ ｌ １ － Ｘ Ｓ ｃ Ｘ Ｎ （ １ ＜ Ｘ ＜ ０ ． ５ ） ）  
に つ い て も 、 同 様 に し て Ａ ｌ １ － Ｘ Ｓ ｃ Ｘ Ｎ の 圧 電 定 数 ｄ ３ ３ を 算 出 し た 。
【 ０ ０ ４ ３ 】
図 ５ に 、 Ｚ ｒ お よ び Ｓ ｃ の 濃 度 Ｘ と 、 得 ら れ た 各 圧 電 体 の 圧 電 定 数 ｄ ３ ３ と の 関 係 を 示 す  
。 こ こ で 、 四 角 マ ー ク は Ｚ ｒ を ド ー プ さ せ た Ａ ｌ Ｎ の 計 算 結 果 で あ り 、 丸 マ ー ク は Ｓ ｃ を  
ド ー プ さ せ た Ａ ｌ Ｎ の 計 算 結 果 で あ る 。
【 ０ ０ ４ ４ 】
こ の 図 に 示 す よ う に 、 Ａ ｌ １ － Ｘ Ｚ ｒ Ｘ Ｎ は 、 Ｘ が ０ よ り 大 き く ０ ． ４ （ ４ ０ ａ ｔ ． ％ ）  
よ り 小 さ い 場 合 に は 、 同 濃 度 の Ｓ ｃ を 添 加 し た 窒 化 ア ル ミ ニ ウ ム （ Ａ ｌ １ － Ｘ Ｓ ｃ Ｘ Ｎ ）  
よ り も 高 い 圧 電 定 数 ｄ ３ ３ を 有 し 、 Ｘ が ０ ． ４ 以 上 に な る と 、 圧 電 定 数 ｄ ３ ３ が 急 激 に 減  
少 し て 同 濃 度 の Ｓ ｃ を 添 加 し た 窒 化 ア ル ミ ニ ウ ム の も の よ り も 低 い 値 に な る こ と が 分 か っ  
た 。 な お 、 こ の Ｘ の 範 囲 に お い て 、 格 子 定 数 比 ｃ ／ ａ は 、 １ ． ２ ５ 以 上 で １ ． ６ ０ 以 下 の  
範 囲 に あ る こ と が 好 ま し い 。
【 ０ ０ ４ ５ 】
ま た 、 Ａ ｌ １ － Ｘ Ｚ ｒ Ｘ Ｎ の 圧 電 定 数 ｄ ３ ３ は 、 Ｘ が ０ ． ３ ７ ５ の 時 に 最 も 高 い 値 を 有 し  
、 ０ ． ３ ７ ５ を 超 え る と 小 さ く な る こ と か ら 、 Ｘ は ０ よ り 大 き く ０ ． ３ ７ ５ 以 下 の 範 囲 が  
好 ま し い 。 な お 、 こ の Ｘ の 範 囲 に お い て 、 格 子 定 数 比 ｃ ／ ａ は 、 １ ． ２ ９ 以 上 で １ ． ６ ０  
以 下 の 範 囲 に あ る こ と が 好 ま し い 。
【 ０ ０ ４ ６ 】
さ ら に 、 図 ６ に 、 Ｚ ｒ の 濃 度 Ｘ と 、 Ａ ｌ １ － Ｘ Ｚ ｒ Ｘ Ｎ の 結 晶 構 造 が ウ ル ツ 鉱 型 の 場 合 の  
混 合 エ ン タ ル ピ ー （ Ｍ ｉ ｘ ｉ ｎ ｇ   Ｅ ｎ ｔ ｈ ａ ｌ ｐ ｙ ） お よ び 岩 塩 型 の 場 合 の 混 合 エ ン タ  
ル ピ ー と の 関 係 を 示 す 。 こ こ で 、 ひ し 形 マ ー ク は ウ ル ツ 鉱 型 の 場 合 の 混 合 エ ン タ ル ピ ー を  
示 し 、 四 角 マ ー ク は 岩 塩 型 の 混 合 エ ン タ ル ピ ー を 示 す 。
【 ０ ０ ４ ７ 】
こ の 図 に 示 す よ う に 、 Ｘ が ０ ． ３ （ ３ ０ ａ ｔ ． ％ ） よ り も 小 さ い 場 合 に は 、 結 晶 構 造 が ウ  
ル ツ 鉱 型 の Ａ ｌ １ － Ｘ Ｚ ｒ Ｘ Ｎ が 安 定 で あ り 、 Ｘ が ０ ． ３ よ り も 大 き い 場 合 に は 岩 塩 型 の  
Ａ ｌ １ － Ｘ Ｚ ｒ Ｘ Ｎ が 安 定 で あ る こ と が 分 か る 。 こ こ で 、 ウ ル ツ 鉱 型 の 結 晶 は 圧 電 性 を 示  
す が 、 岩 塩 型 の 結 晶 は 圧 電 性 を 示 さ な い と 考 え ら れ て い る 。 し た が っ て 、 Ｘ は ０ よ り 大 き  
く ０ ． ３ よ り 小 さ い 範 囲 が 好 ま し い 。 こ の 範 囲 の Ａ ｌ １ － Ｘ Ｚ ｒ Ｘ Ｎ は 結 晶 構 造 が よ り 安  
定 し た 圧 電 体 と な る 。 な お 、 こ の Ｘ の 範 囲 に お い て 、 格 子 定 数 比 ｃ ／ ａ は １ ． ４ ２ 以 上 で  
１ ． ６ ０ 以 下 の 範 囲 に あ る こ と が 好 ま し い 。
【 ０ ０ ４ ８ 】
加 え て 、 Ｚ ｒ の 濃 度 Ｘ が 上 述 し た 範 囲 に あ っ て 、 高 い 圧 電 定 数 ｄ ３ ３ を 有 す る 圧 電 体 は 、  
低 損 失 で あ り 、 か つ 広 帯 域 で 動 作 可 能 で あ る 。 し た が っ て 、 Ｚ ｒ の 濃 度 Ｘ が 上 述 し た 範 囲  
の 圧 電 体 を 用 い る こ と に よ り 、 携 帯 用 機 器 の さ ら な る 高 周 波 対 応 化 、 小 型 化 お よ び 省 電 力  
化 に 寄 与 す る こ と が で き る Ｍ Ｅ Ｍ Ｓ デ バ イ ス を 提 供 す る こ と が で き る 。
【 ０ ０ ４ ９ 】
さ ら に 、 Ｚ ｒ は 、 地 表 ま た は 地 表 近 く に 多 量 に 存 在 し 、 か つ 広 く 分 布 し て い る 。 そ の 結 果  
、 本 発 明 に よ れ ば 、 地 政 学 的 な 影 響 を 受 け ず に 、 高 い 圧 電 定 数 ｄ ３ ３ を 有 す る 圧 電 体 お よ  
び そ の 圧 電 体 を 用 い た Ｍ Ｅ Ｍ Ｓ デ バ イ ス を 提 供 す る こ と が で き る 。
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【 図 面 】
【 図 １ 】 【 図 ２ 】

【 図 ３ 】 【 図 ４ 】
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【 図 ５ 】 【 図 ６ 】
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