
 

図 2：Nペアの出現確率の温度依存性。 
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1. はじめに	 GaAs(001)表面にNをδドーピン

グすることで，Nペアを形成することが実験的

に示されている[1]が，その形成機構について

は不明である。本研究では，GaAs(001)-(2×4)

表面を対象に，量子論的アプローチにより N

取り込み過程を検討し，Nペア形成機構を明ら

かにする。 

2. 計算方法	 計算方法としては非経験的技

ポテンシャル法ならびに気相の化学ポテンシ

ャルを考慮した量子論的アプローチを用いる。

さらにモンテカルロ法を併用することで，Nペ

ア形成機構を成長条件（温度ならびに分子線圧

力）の関数として検討する。 

3. 計算結果及び考察	 図 1は成長条件（温度

T=830 K， As4圧力 pAs4=3.0×10-6 Torr，N圧力

pN=7.0×10-6 Torr）におけるGaAs(001)-(2×4)α2

表面での N 取り込みとその結果出現する N ペ

ア形成の過程を示したものである。N-As ダイ

マーの吸着，N-As原子の置換，Asダイマーの

脱離という一連の過程が，最終的に第 3層にお

いて[110]方向に配列した N ペア形成をもたら

すことがわかる。ここで第 3 層における N ペ

アの安定化は，結合の強い Ga-Nボンド数の増

加によるエネルギー利得に起因している。また，

このNペアを含む(2×4)α2表面の出現割合は，

温度にのみ強く依存し，830 Kで 61%であり，

残る 39%は 2 個の N は含むものの [110]方向

に配列しない構造であることがわかった。図 2

に [110]方向に配列した Nペアを含む(2×4)表

面構造の出現割合を温度 Tの関数として示す。

温度範囲 600〜750 Kにおいて安定な Nペアを

含む(2×4) α1 表面の出現割合は 94%と大きく，

N ペアが効率的に形成されていることがわか

る。これは(2×4) α1表面における Nペア周辺

のひずみが，(2×4)α2表面におけるひずみに比

べて顕著に小さいことに起因していると考え

られる。 
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図 1：[110]方向に配列した Nペアの形成過程。 

第 74 回応用物理学会秋季学術講演会　講演予稿集（2013 秋　同志社大学）

Ⓒ 2013 年　応用物理学会

20a-D3-1

15-225


