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SiC 熱昇華法によって作成されるエピタキシャルグラフェンは高い品質を持っているが、さら
に品質を高めたり、あるいは任意の厚さのグラフェンを制御性良く得るためには、グラフェンの

成長機構の解明が重要である。我々はこれまで、第一原理計算を中心とした理論的手法により、

SiC(0001)面上での成長機構を検討してきた[1-3]。特に[11-20]ステップの役割に注目すると、ステ
ップであるにもかかわらず、安定で反応に不活性であり、ステップ端から Siが脱離しづらく、ス
テップ端に Cが凝集しにくかった。そして、ステップ端から Cが脱離することによるステップの
不安定化の可否が第 0 層グラフェン成長時の表面形状を決定しており、グラフェン成長モードは
温度と Si分圧で制御可能である。さらに、第 1層グラフェン成長の初期過程においては、温度や
Si分圧にかかわらずステップから Siが脱離してステップフローを起こし、Cの被覆率によらずス
テップ端が C凝集サイトになった。従って、最初に平滑な表面に第 0層グラフェンを成長しさえ
すれば、その後は平滑で均質なグラフェンを成長させることが出来るものと期待される。 
しかし、これまでの検討では[11-20]ステップ以外のステップは無視して議論してきた。そこで

今回は残る主要なステップである C-[1-100]ステップと Si-[1-100]ステップを取り上げ、どのような
役割を果たすのか、 [11-20]ステップと同様な検討を行った[4]。検討には、C-[1-100]シングルステ
ップと Si-[1-100]シングルステップを一つずつ持った 2x4√3トレンチモデルを用いた（図１）。 
計算の結果、Si脱離については、C-[1-100]ステップも Si-[1-100]ステップも[11-20]ステップと同

様にステップから起こりにくかった。一方、C 吸着については、ステップへ吸着できないかどう
かがステップによって異なった。また、これらのステップからも、まず C脱離が起これば、それ
に続いて Si がステップ端から脱離可能となった。このため、C-[1-100]ステップと Si-[1-100]ステ
ップにおいても、その後退の可否は Si分圧や温度に依存することになる。 
ここまでに計算した 3つのステップの中では C-[1-100]ステップが最も安定であるので、ステッ

プの後退による表面の平滑化においては、従来考えていた[11-20]ステップではなく、C-[1-100]ス
テップを不安定化する条件がポイントとなる。このため、ステップが後退して表面の平滑化が起

こるための閾値は、Si 分圧が 1x10–8Torr の場合で、従来の 1170℃から 1120℃へ 50℃ほど低くな
ることになった。しかし、この違いはこれまでの実験結果の解釈を変えるほどのものではない。

従って、高品質グラフェンを成長するには、従来の主張と同様、十分高い Si分圧の下で十分高温
でグラフェンを成長するのが良い、と結論できる。 
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図 1. [1-100]ステップの役割の検討に用いたモデルの原子構造。 
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