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[はじめに ] グラフェンは,蜂の巣のような六員環構造を持つ炭素で構成されたシート状の物質で

ある. グラフェンの電子状態は質量ゼロの相対論的粒子の分散の形をとっており,欠陥がなければ

最大で 250,000cm2/Vsを超える極めて高い電子移動度を持つため, 次世代半導体材料として期待

されている. グラフェンの製造法の一つである SiC表面分解法は, SiC結晶を真空中で加熱するこ

とにより, Si原子のみが選択的に昇華し,残存した C原子が自己組織的にグラフェンを形成する手

法である. 高品質で大面積なグラフェンの作製には、グラフェン形成過程の理解が必要不可欠であ

が、その詳細はいまだ明らかではない。

[計算方法 ] 本研究では,古典分子動力学法を用いて, SiC表面分解法によるグラフェンの成長シ

ミュレーションを行った. 原子間力の計算にはBrennerポテンシャルを用い,パラメータとしてC-C

間には Brennerの potential II[1], C-Siおよび Si-Si間には Gaoらのパラメータ [2]をそれぞれ使用

した. 6H-SiCの表面から Si原子を一定時間毎に取り去ることで Si原子の蒸発を再現し,その際の

残存原子の挙動を観察した.

[結果 ] 図 1は, 6H-SiC(0001)基板を用いた場合のシミュレーション結果である. 基板温度が高温

の方が,基板のグラフェン被覆率が高くなり、結晶性が良くなることが確認された. 基板温度が低

温の場合は,基板の被覆率は低いが,これは C原子が 3次元構造を形成しているためである. この

結果から, C原子の再配列には十分な熱エネルギーが必要であると考えられる. しかし, 2500Kを超

えると基板の欠陥が増加するため, グラフェンと SiC界面構造の制御が困難になると考えられる.

6H-SiC(0001̄)基板上においても同様のシミュレーションを行った. この条件下では, 2000Kを超え

ると基板の欠陥が増加することに加え, 2500Kまで温度を上げても結晶性の良いグラフェンは得ら

れなかったため, 6H-SiC(0001̄)はグラフェン成長には不向きであると考えられる.
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図 1. c軸方向から観察したグラフェン. 黄色は C原子,水色は Si原子をそれぞれ表している.
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