
ダイヤモンド(111)基板における窒素-空孔複合欠陥の配向整列機構 

Alignment mechanism of nitrogen-vacancy complex defects in diamond (111) substrates  
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ダイヤモンド中の窒素-空孔複合欠陥（NV センター）[1]を量子情報処理やナノスケールセンシ

ング等へ応用する研究が活発に行われている。近年、化学気相成長法（CVD）で合成したダイヤ

モンド(111)に存在するNVセンターのうちほぼ 95％以上が[111]方向に整列することがいくつかの

グループにより報告された[2,3,4]。一方、(001)基板[5]や(110)基板[6]でも NV 欠陥は整列するがそ

の割合は(111)基板よりずっと低い。これらの実験事実は NV センターの整列がダイヤモンド表面

の微細構造に強く依存することを示唆しているが、原子レベルでの整列機構は未解明であった。 

本研究の目的は第一原理計算によってダイヤモンド(111)表面

で NV センターがどのようにして[111]方向に成長するかを原子

レベルでモデリングすることである[7]。NV が[111]方向へ配列

するには N が最表面[α層、図 1(a)] の C を置換し、その上に V

ができることが必要である。従前の第一原理計算では NV は表

面第二層[β層、図 1(a)]に N、α層に V が出来るのが最安定であ

り[8]、実験と合わない。そこで本研究では、(111)基板では ]211[

方向を向いた二重層ステップに沿ったキンクフローがCVDによ

る二重層単位の横方向成長素過程とされる[9]点に注目した。そ

の結果、キンクのαサイトに Nが入る[図 1(a)]のを皮切りに、最

表面への N 取込み[図 1(b)]、炭素二重層の成長[図 1(c)]を経て V

が[111]方向に配置する[図 1(d)]までの構造発展が他のルートよ

り低いエネルギーで起こり得ることを見出した。 
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図１ C(111)面近傍での NV

生成過程。簡単のため表面終
端する水素原子は表示して
いない。(a)で Nは窒素、αと
βはそれぞれ最表面と第二
層の炭素原子副格子を表す。
赤文字はステップの方位。 
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