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掺杂GaN/AlN超晶格第一性原理计算研究∗

饶雪1) 王如志1)† 曹觉先2) 严辉1)

1)(北京工业大学材料科学与工程学院, 北京 100124)

2)(湘潭大学材料与光电物理学院, 湘潭 411105)

( 2014年 10月 16日收到; 2014年 12月 23日收到修改稿 )

第一性原理计算方法在解释实验现象和预测新材料结构及其性质上有着重要作用. 因此, 通过基于密度
泛函理论的第一性原理的方法, 本文系统地研究了Mg和 Si掺杂闪锌矿和纤锌矿两种晶体结构的GaN/AlN
超晶格体系中的能量稳定性以及电学性质. 结果表明: 在势阱层 (GaN 层)中, 掺杂原子在体系中的掺杂形成
能不随掺杂位置的变化而发生变化, 在势垒层 (AlN层)中也是类似的情况, 这表明对于掺杂原子来说, 替代势
垒层 (或势阱层)中的任意阳离子都是等同的; 然而, 相比势阱层和势垒层的掺杂形成能却有很大的不同, 并
且势阱层的掺杂形成能远低于势垒层的掺杂形成能, 即掺杂元素 (MgGa, MgAl, SiGa和SiAl)在势阱区域的形
成能更低, 这表明杂质原子更易掺杂于结构的势阱层中. 此外, 闪锌矿更低的形成能表明: 闪锌矿结构的超晶
格体系比纤锌矿结构的超晶格体系更易于实现掺杂; 其中, 闪锌矿结构中, 负的形成能表明: 当Mg原子掺入
闪锌矿结构的势阱层中会自发引起缺陷. 由此, 制备以闪锌矿结构超晶格体系为基底的p型半导体超晶格比
制备 n型半导体超晶格需要的能量更低并且更为容易制备. 对于纤锌矿体系来说, 制备 p型和 n型半导体的
难易程度基本相同. 电子态密度对掺杂体系的稳定性和电学性质进一步分析发现, 掺杂均使得体系的带隙减
小, 掺杂前后仍然为第一类半导体. 综上所述, 本文内容为当前实验中关于纤锌矿结构难以实现p型掺杂问题
提供了一种新的技术思路, 即可通过调控相结构实现其p型掺杂.

关键词: GaN/AlN超晶格, 第一性原理, Si和Mg掺杂, 电子态密度
PACS: 73.21.Cd, 71.15.Mb, 73.20.Hb, 73.20.At DOI: 10.7498/aps.64.107303

1 引 言

以 InN, GaN, AlN为代表的 III-V族氮化物直
接带隙半导体材料, 室温下禁带宽度分别约为 0.7,
3.4及 6.2 eV, 其发光波长覆盖红外到紫外区域, 因
此被广泛用于制造各类光电器件, 尤其是对于以
GaN为基础的系列材料, 可以有效制备蓝色波段
的发光二极管, 以及蓝紫光激光器等诸多光电器
件 [1−4]. 除了单一氮化物受到广泛关注外, 其复合
的异质结也因能够制备量子崩塌二极管以及共振

隧穿发射器等而备受关注. 其中, 异质结结构包括

超晶格和多量子阱 [5].
GaN/AlN超晶格材料以较大的价带带阶

(∼2.1 eV)、电子有效质量 (约为 0.2—0.3的电子
质量)、纵光学声子能量 (∼90 meV)为制备子带间
器件提供了可能 [6,7]. 纤锌矿结构的AlN和GaN两
种材料间的晶格失配度约为 2.4% [8−10], 尽管这数
值与晶格失配在 0.08左右的Ge/AlAs超晶格材料
相比, 晶格失配度较大, 但在实验中是可以制备出
无缺陷的GaN/AlN超晶格材料, 并且有着优良的
电学性能.

此外, 尽管人们发现理想的半导体超晶格具
有不同于单一块体材料的优良的电学性能, 但是
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人们也同时发现异质结两边不同的掺杂情况会导

致其性质发生变化 [11,12]. 比如Simon等 [2] 在较低

温度 (从以往的制备温度 300 K下降到 100 K)制
备的p型的GaN/AlN半导体可解决制备p 型GaN
材料的技术难题. 近年来, Li课题组 [13]不仅仅

通过比较三个不同Si原子掺入位研究掺杂原子对
GaN/AlN超晶格的能带弯曲和载流子分布的影响,
并发现掺入Si的GaN/AlN超晶格结构体系可作为
较为理想的光学器件材料. 除此之外, Hertkorn
等 [14]也通过制备掺有Si原子的AlGaN/AlN/GaN
超晶格在 4 K的低温下得到了极高的电子迁移率
(18760 cm2·V−1·s−1); Edmunds等 [15]也在Si掺杂
的AlGaN/GaN 超晶格体系中发现随着掺杂浓度
变化其异质结中表现出不同的电学行为. 总之, 人
们对Mg, Si掺杂超晶格体系进行了不少的研究, 但
集中于对AlGaN/GaN超晶格体系, 对GaN/AlN
超晶格体系研究较少 [16−18].

为了进一步理解掺杂GaN/AlN超晶格结构特
性与电学特性, 本文分别计算掺杂原子Mg和Si在
纤锌矿和闪锌矿结构的GaN/AlN超晶格体系中的

电子结构及形成能, 分析研究掺杂在两种结构的超
晶格体系中的电学行为. 结果发现掺杂元素在超晶
格结构的势阱区域更易于体系结构稳定, 掺杂使其
电学行为得到明显调制, 可为GaN/AlN超晶格器
件设计与指标提供技术参考.

2 模型构建与计算方法

2.1 模型构建

III-V族氮化物通常具有纤锌矿、闪锌矿两种
结构. 其中, GaN和AlN纤锌矿结构属于P63mc

(186) 空间群, 而闪锌矿结构则属于F -43m (216)
空间群. 为方便讨论, 我们以 8个单层GaN 和 8
个单层AlN构成的GaN/AlN超晶格体系为例, 如
图 1 (a)所示, 文中分别取2× 2× 1纤锌矿和闪锌矿

结构的GaN/AlN的超晶格体系. 掺杂时, M(M =

Mg, Si)原子从左到右依次取代GaN/AlN 超晶格
体系中的阳离子Al和Ga原子, 如图 1 (b)中标号
所示.
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图 1 (网刊彩色) 未掺杂纤锌矿 (a)和闪锌矿 (b)结构的GaN/AlN超晶格结构及可能取代的原子位置
Fig. 1. (color online) Atomic configuration of the wz-(a) and zb-(b) GaN/AlN SL and the possible locations
of cation and anion antisites are denoted.

2.2 计算方法

本文的第一性原理计算采用密度泛函理论

(density functional theory, DFT) 结合投影缀加
平面波方法的VASP (Vienna ab initio simulation
package) 软件包 [19−22]. 其中, PAW用来描述离
子实和价电子之间的相互作用, 而电子与电子
之间的交换关联势则采用广义梯度近似 (gen-
eral gradient approximate, GGA) 中的 Perdew-

Burke-Ernzerhof 泛函进行处理 [23,24]. 其中, 体
系的Ga, Al, N, Mg 和Si原子的价电子组态分别
是 3d104s24p1, 3s23p1, 2s22p3, 3s2和 3s23p2. 平
面波的截断能量为 400 eV, 几何优化和态密度在
对Brillouin 区的积分计算采用的是 3 × 3 × 1的
Monkhorst-Pack型K 点网格 [25]. 结构优化均是
在不改变晶胞形状和体积下通过共轭梯度算法松

弛离子、力以及应力张量以保证所有结构参数得

到充分弛豫, 离子弛豫截止标准设置为离子之间
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的作用力小于 1 × 10−3 eV·Å−1以及能量差小于

1× 10−4 eV. 计算中不考虑自旋极化.

3 计算结果与讨论

3.1 晶格结构

为了确定掺杂对于结构稳定性的影响, 首先
采用广义梯度近似方法分别计算得到的纤锌矿结

构和闪锌矿结构GaN 和AlN块体材料晶格常数
a, c及 c/a比, 内部参数u及带隙Eg, 如表 1所列.
从表 1中可以看出, 本文计算的晶格参数与其他
DFT-GGA结果和实验结果都符合较好. 实验值
中纤锌矿结构的AlN (wz-AlN)和GaN(wz-GaN)
的晶格失配值 a 为 2.41%, 而我们计算的晶格失
配值为 2.10%. 对于闪锌矿结构而言,实验值中的
AlN (zb-AlN)和GaN (zb-GaN)的晶格失配值a为

3.63%, 而我们计算的晶格失配值为2.10%. 内部参
数u描述了结构中的相对原子位置, 由压电极化和
自发极化影响. 对于纤锌矿结构的AlN和GaN, 计
算出的结构比值较理想比值 (c/a = 1.633)小, 即表
明所构建的超晶格体系极化效应小 [26]. 由表 1可
见, 计算得到的AlN和GaN晶体的带隙宽度比实
验值偏小, 这主要是由于广义梯度近似在计算Eg

值存在普遍偏低的问题. 对于GaN晶体, 由于广义
梯度近似理论本身高估了Ga的价电子 3d与 4p和
N的价电子 2s与 2p之间的排斥作用, 增大了价带
带宽, 使得带隙偏低, 但这并不影响对于计算结果
的理论分析. 我们计算得到未掺杂的纤锌矿和闪锌
矿结构的GaN/AlN超晶格体系为直接带隙, 带隙
值分别是1.564 eV和0.716 eV.

对未掺杂的纤锌矿和闪锌矿结构的GaN/AlN
超晶格体系, Mg, Si 分别替位掺杂上述两个晶格结
构进行结构优化, 计算结果如表 2所列. 掺杂后未
有具体的实验值与之对应, 因此未能有相应的实验
值可以作为参考. 但从上述用该方法计算得出的
单个晶体的各个参数可以发现, 所选用的方法的计
算结果是可以作为参考的. 从表 2中可以看出, 不
同的掺杂体系相对于未掺杂的晶格体系都出现了

晶格常数变大. 这主要是因为: 从离子半径的角度
来看, Mg2+(0.65 Å)的离子半径比Al3+ (0.50 Å)
和Ga3+ (0.62 Å)离子半径要大, 掺入结构后晶体
结构膨胀; 而Si4+ (0.42 Å) 离子的离子半径均比
Al3+ (0.50 Å)和Ga3+ (0.62 Å) 离子半径要小, 但
是Si4+ 离子较Al和Ga离子的非金属性强,与N离

子的排斥力较大, 导致掺杂后, 与周围N原子排斥
引起晶格膨胀. 综上所述, 掺杂后引起晶格膨胀是
必然的结果.
表 1 纤锌矿和闪锌矿结构块体AlN和GaN的晶格常数
a, c及 c/a比, 内部参数 u, 带隙Eg

Table 1. Lattice constant (a, c), the ratio (c/a), in-
plane parameter (u) and energy gap (Eg) for wz-GaN,
wz-AlN, zb-GaN and zb-AlN at 300 K.

a/Å c/Å c/a u Eg/ eV
wz-AlN
本文 3.119 4.991 1.600 0.385 4.175
文献 [27] 3.134 5.001 1.596 0.383 4.210
文献 [24] 3.113 5.041 1.619 4.245
文献 [28] 3.110 4.994 1.606
实验 [29, 30] 3.112 4.982 1.601 0.385 6.250
wz-GaN
本文 3.186 5.176 1.625 0.376 2.033
文献 [27] 3.227 5.260 1.630 0.377 1.810
文献 [24] 3.245 5.296 1.632 0.376 1.450
文献 [28] 3.199 5.226 1.634 0.377
实验 [29] 3.189 5.185 1.626 0.376 3.510
zb-AlN
本文 4.365 3.179(间接)
文献 [27] 4.399 3.460(间接)
文献 [24] 4.394 4.130(间接)
文献 [28] 4.390
实验 [29] 4.380 5.340(间接)
zb-GaN
本文 4.460 1.947
文献 [27] 4.565 1.660
文献 [24] 4.590 1.280
文献 [28] 4.538
实验 [29, 31] 4.500 3.299

表 2 纤锌矿和闪锌矿结构块体GaN/AlN超晶格体系的
晶格常数 a, c/Å
Table 2. Lattice constant (a, c) for wz-GaN/AlN and
zb-GaN/AlN at 300 K.

纤锌矿结构超晶格 闪锌矿结构超晶格

未掺杂 掺Mg 掺 Si 未掺杂 掺Mg 掺 Si

a 3.179 3.186 3.182 4.46 5.982 5.944

c 41.104 41.228 41.167 33.840 33.840 33.840

3.2 形成能

为了研究掺杂在GaN/AlN超晶格体系中存在
的稳定性, 我们研究Mg, Si原子掺入这两个晶格的
超晶格体系的杂质形成能. 杂质形成能反映杂质在
本体材料中形成的难易程度, 形成能越大表明杂质
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越难掺入本体材料, 反之则容易掺杂. 本文中杂质
形成能Ef由下面公式

[32,33]计算给出:

Ef = E(doped) − E(perfect) −
∑
i

niEi, (1)

其中Ef是杂质形成能, E(doped)是掺杂后晶体的
总能, E(perfect)是未掺杂晶体的总能, ni 是晶胞

中增加或减少的原子 i(i为Al, Ga, Mg, Si)的个数
(增加为正, 减少为负), Ei为原子 i所对应的能量.
Mg 和Si原子掺杂在不同原子位置的纤锌矿 (虚线
表示)和闪锌矿 (实线表示)结构的超晶格体系中的
形成能变化如图 2所示.

2 4 6 8 10 12 14 16

0

2.5

5.0

GaN AlN

Position

zb-Mg
zb-Si
wz-Mg

wz-Si

AlN

/
e
V

图 2 (网刊彩色)闪锌矿 (zb)和纤锌矿 (wz)结构
GaN/AlN超晶格中不同取代位置的杂质形成能
Fig. 2. (color online) Defects formation energies in wz-
and zb-GaN/AlN SL by replacing different positions.

从图 2计算的结果可以看出, 不同相结构的超
晶格体系制备调制掺杂结构的难易程度是不同的.

首先, 从形成能随掺杂原子掺杂位置的变化可以看
出, 无论是纤锌矿结构超晶格体系或是闪锌矿结构
的超晶格体系, 其势阱层都更容易掺杂, 而且, 可
以看出,在势阱层 (GaN层)中并不随掺杂位置的变
化其形成能发生变化, 也就是说在势阱层中的任意
位置都是均等的. 其次, 从形成能的大小可以看出,
闪锌矿结构的超晶格体系比纤锌矿结构的超晶格

体系更容易制备调制掺杂结构, 而且Mg掺杂于闪
锌矿结构的势阱层中, 形成能变为负值, 缺陷可以
自发形成. 可以理解, 在制备以闪锌矿结构超晶格
体系为基底的p 型半导体超晶格比制备n型半导
体超晶格过程中需要能量较低, 制备容易. 而对于
纤锌矿结构的体系来说, 制备p型和n型半导体的
难易程度基本相同.

尽管从形成能中可以看出不同结构中的掺杂

位置的变化, 但是不同的掺杂离子和掺杂位置对这
两个结构的超晶格体系的电学究竟有何影响, 需要
研究电子态密度的变化.

3.3 电子态密度

为了研究Mg, Si掺杂对纤锌矿和闪锌矿结构
的GaN/AlN超晶格体系的电子结构, 本文计算了
不同掺杂情况下的总电子态密度 (total density of
states, TDOS)和分波态密度 (projected density of
states, PDOS), 如图 3所示. 与掺杂情况的超晶格
体系的电子结构相比较, 首先对未掺杂的两种相结
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图 3 (网刊彩色)未掺杂情况下 GaN/AlN超晶格体系的总态密度和分波态密度, 费米能级位于 0
点 (a) 纤锌矿结构; (b)闪锌矿结构
Fig. 3. (color online) TDOS and PDOS for ideal structure of wz-GaN/AlN (a) and zb-
GaN/AlN (b) and the Fermi level keeps at zero point.
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构超晶格体系的态密度进行了详细的计算. 图 3表
明未掺杂情况下纤锌矿 [图 3 (a)]和闪锌矿 [图 3 (b)]
结构的GaN/AlN超晶格体系的态密度图, 结果与
文献 [2]相符合. 从图 3可以看出闪锌矿和纤锌矿
结构超晶格体系的带隙均由窄带隙GaN决定, 即
这两类超晶格属于第一类半导体类型.

为了更好地对比掺杂原子在势阱区 (能量较
低的区域)引起周围原子的电子密度变化, Mg, Si
分别替位掺杂纤锌矿和闪锌矿结构的GaN/AlN超
晶格中对应图 1 (a)中的Al4, Ga8, Al13 位置的掺
杂原子及该层的N原子的分波态密度图, 分别如
图 4 —图 7所示.
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图 4 (网刊彩色) Mg替位掺纤锌矿结构的GaN/AlN 超晶格原子分波态密度图 (a) 替位图 1 (a) Al4位置的Mg
原子; (b) 替位图 1 (a) Ga8 位置的Mg 原子; (c) 替位图 1 (a) Al13位置的Mg原子; (d)掺杂后图 1 (a) Al4 原子
层的N 原子; (e)掺杂后图 1 (a) Ga8 原子层的N原子; (f) 掺杂后图 1 (a) Al13 原子层的N原子
Fig. 4. (color online) PDOS for Mg-substition of wz-GaN/AlN SL: Mg substitute for Al4 (a), Ga8 (b), Al13
(c) of Fig. 1. (a); Mg substitute for Al4 (d), Ga8 (e), Al13 (f) of Fig. 1. (b).
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图 5 (网刊彩色) Mg替位掺闪锌矿结构的GaN/AlN 超晶格原子分波态密度图 (a) 替位图 1 (b) Al4 位置的Mg
原子; (b) 替位图 1 (b) Ga8 位置的Mg 原子; (c) 替位图 1 (b) Al13位置的Mg原子; (d)掺杂后图 1 (b) Al4 原子
层的N 原子; (e)掺杂后图 1 (b) Ga8原子层的N原子; (f) 掺杂后图 1 (b) Al13 原子层的N原子
Fig. 5. (color online) PDOS for Mg-substition of zb-GaN/AlN SL: Mg substitute for Al4 (a), Ga8 (b), Al13
(c) of Fig. 1. (a); Mg substitute for Al4 (d), Ga8 (e), Al13 (f) of Fig. 1. (b).
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图 6 (网刊彩色) Si替位掺纤锌矿结构的GaN/AlN 超晶格原子分波态密度图 (a) 替位图 1 (a) Al4 位置
的 Si原子; (b) 替位图 1 (a) Ga8 位置的 Si 原子; (c) 替位图 1 (a) Al13位置的 Si原子; (d)掺杂后图 1 (a)
Al4 原子层的N 原子; (e)掺杂后图 1 (a) Ga8原子层的N原子; (f) 掺杂后图 1 (a) Al13 原子层的N原子
Fig. 6. (color online) PDOS for Si-substition of wz-GaN/AlN SL: Si substitute for Al4 (a), Ga8 (b),
Al13 (c), of Fig. 1. (a); Si substitute for Al4 (d), Ga8 (e), Al13, (f) of Fig. 1. (b).
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图 7 (网刊彩色) Si替位掺闪锌矿结构的GaN/AlN 超晶格原子分波态密度图 (a) 替位图 1 (b) Al4 位置
的 Si原子; (b) 替位图 1 (b) Ga8 位置的 Si原子; (c) 替位图 1 (b) Al13 位置的 Si原子; (d)掺杂后图 1 (b)
Al4 原子层的N原子; (e) 掺杂后图 1 (b) Ga8原子层的N原子; (f) 掺杂后图 1 (b) Al13 原子层的N原子
Fig. 7. (color online) PDOS for Si-substition of zb-GaN/AlN SL: Si substitute for Al4 (a), Ga8 (b),
Al13 (c), of Fig. 1 (a); Si substitute for Al4 (d), Ga8 (e), Al13 (f) of Fig. 1. (b).

从掺杂原子种类来看, 掺杂不同原子的掺杂体
系会产生不同的晶体局域场, 即使是掺入同一种相
结构的超晶格体系, 也会产生不同的影响. 其中,
Mg原子掺杂使得纤锌矿和闪锌矿体系中的价带、
导带均向左偏移, 价带穿过费米能级, 体系显示p
型半导体性质. Si原子掺杂使得纤锌矿和闪锌矿体
系中的价带、导带均向右偏移, 导带穿过费米能级,
体系显示n型半导体性质.

Mg掺杂体系, 费米能级进入价带顶, 形成简
并态, Mg掺杂使得超晶格价带顶附近出现了多余
的空穴载流子, 从态密度图 (图 4和图 5 )中可以看
出, 位于价带顶和费米能级附近的电子态主要是
由Mg的3p和临近的N的2p 态电子轨道杂化形成
的. 同理, Si掺杂体系, 费米能级进入导带底, 形成
简并态, Si掺杂使得超晶格导带底附近存在电子载
流子, 位于导带底和费米能级的电子态主要是由Si
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的 3p和临近的N的 2p态电子轨道杂化形成的. 掺
杂使得临近原子的态密度变得弥散, 向低能方向展
开. 而且, 从图 3与图 4 —图 7比较可以看出, 掺杂
后电子密度尖峰较多, 电子局域性增强. 对于闪锌
矿来说, 掺杂引起的电子局域化明显, 原子间束缚
力增强. 这也是为什么闪锌矿的掺杂体系总体都比
纤锌矿掺杂体系的形成能要低的物理根源.

综上, 从图 4 — 7中可以看出, 相比于未掺杂
的超晶格体系, 掺杂原子的掺入使得整个体系的密
度增大, 引起带隙中杂质能级的变化, 而在Mg掺
杂体系中, Mg的掺杂降低了受主能级, 提高了施主
能级, 使得价带态密度弥散, 并向高能展开, 从而可
以有效地提高受主的掺杂浓度, 实现整个超晶格体
系的p型化. 可以看出闪锌矿结构的超晶格体系上
价带展宽更加明显, 其系统更加稳定. 而Si掺杂的
原理类似.

从以上电子密度和形成能的分析可以看出,
Mg实现p型及Si实现n型的超晶格体系的高浓度
掺杂, 为实验上掺杂实现超晶格p型及n型结构提
供了理论支持.

4 结 论

本文采用密度泛函理论的第一性原理平面波

赝势计算Mg和Si分别掺杂于闪锌矿和纤锌矿结
构的GaN/AlN超晶格体系, 分析掺杂后体系的结
构稳定性和电子性质变化. 结果发现: Mg和Si掺
杂均在闪锌矿超晶格中容易实现且掺杂位置一般

位于势阱区, 很好地解释了实验结果 [34]. 尤其对于
Mg掺杂于闪锌矿结构的势阱区时, 体系缺陷可自
发形成. 这为当前实验上在纤锌矿结构难以实现p
型掺杂提供一种新的技术思路, 可通过调控相结构
实现其p型掺杂.

对态密度的进一步分析可知, 相比于理想结
构, 掺杂使得体系的带隙减小, 尤其对于闪锌矿结
构带隙减小明显. 并且发现掺杂后的体系仍然为第
一类半导体, 在带隙处都产生杂质带, Mg掺杂体系
表现p型半导体, Si掺杂体系表现n型半导体.
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Abstract
First-principles calculation is a quite powerful tool for explaining experimental phenomena and predicting the

properties of new materials. Based on the first-principles calculation within the density functional theory, the energetic
stabilities and electronic properties of Mg and Si doped GaN/AlN superlattices with wurtzite and zinc-blende structures
are investigated. The results show that there is no variation in formation energy if the doping position is changed when
the impurities are doped in the well (GaN) region, and the same situation also happens in the barriers (AlN) region.
Thus it is equivalent for dopants to replace Ga atoms in the cation site of wells or Al atoms in the cation site of barrers.
However, the formation energies of these dopants in the well region and the barrier region are different. Compared with
the formation energy in the barrier region, it is much lower in the well region. That is to say, the impurities in the
cation site (MgGa, MgAl, SiGa and SiAl) present lower formation energies in the wells of GaN/AlN SLs with wurtzite
and zinc-blende structures. In addition, the impurities in zinc-blende GaN/AlN superlattices present lower formation
energy than in the wurtzite structure. The negative formation energy illustrates that the defects are spontaneously
formed if Mg-atom is mixed into the wells of the zinc-blende structure. Therefore, in experiment, for the zinc-blende
superlattice structure, preparing p-type semiconductor needs less energy than preparing n-type semiconductor. And
for the wurtzite superlattice structure, preparing p-type semiconductor needs the same energy as preparing n-type
semiconductor. Furthermore, the relationships between the distribution of the electronic states and their structures
are analyzed. It is found that the different kinds of dopants lead to different band bendings, owing to the modified
polarization fields. The spatial distributions of electrons and holes, plotted by the partial charge densities, reveal that
electrons and holes experience redistributions by Si or Mg dopants in different phases. The band gap of doped GaN/AlN
superlattice decreases and the projected density of states also accounts for the change of defect formation energy. The
calculated results provide a new reference for the fabrication of modulation-doping GaN/AlN SL under desired control,
which could be considered to control phase.

Keywords: GaN/AlN superlattice, the first principle, Si and Mg dopants, the density of states (DOS)
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