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はじめに Naフラックス法による GaN成長では，多結晶の発生の抑制し，成長速度を増加させ
るため原料融液中へ炭素を添加しているが，その効果の要因は明確には理解されていない．我々
は炭素添加がGaN成長過程に与える影響とその原理解明を目的として，第一原理計算を用いた解
析を行っている．これまでの研究成果から，成長速度が増加する理由として，融液中のCNイオン
が GaN成長表面で Cと Nに分離することで Nキャリアとして機能するのではないかと推測して
いる．この考えを検証するには CNイオンが分離するかどうかを明らかにする必要がある．そこ
で本研究では第一原理計算を用いて GaN成長表面における C-N結合エネルギーの解析を行った．
計算方法 シミュレーションには第一原理計算プログラム“STATE-Senri”[2]を用いた．図 1に原
子数 63個で構成されたキンクを有する GaN結晶表面の計算モデルを示す．初期配置として結晶
表面はNa-Ga融液を模擬したGaとNa原子で覆われており，キンクに CNイオンを配置した．こ
のモデルを用いて 1073Kで 10psの分子動力学シミュレーションを行い，Blue Moon法により C-N

原子間の拘束距離とその拘束に必要な力 (mean force)の関係から C-N結合エネルギーを求め，以
前に同様の方法で計算した融液中における C-N結合エネルギー [3]と比較した．
結果および考察 図 2に成長表面 (growth surface)と融液中 (melt)におけるC-N原子間拘束距離に
対する mean forceの変化を示している．図中の曲線を積分して求めた C-N結合エネルギー (グラ
フ中の灰色部分)を比較すると，成長表面では約 1.2 eVであり，融液中における値 (Ga有り約 3.0

eV，Ga無し約 6.3 eV)と比較して非常に小さいことが分かった．この結果から CNイオンが成長
表面で分離する可能性は十分にあると考えられる．融液中における C-N結合エネルギーに関して，
周囲にGaが存在する方が小さい値を示すことから，今回用いた成長表面のモデルでは CNの周囲
に多くの Ga原子が存在するため，融液中よりも C-N結合エネルギーが減少したと考えられる．
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図 1: Schematic diagram of the simulation model.
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図 2: Mean force of C-N bond.
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