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都市生活の様々なシーンにおいて交流－直流変換、周波数変換などの電力変換が行われている。

電力変換時の電力損失は電力変換器に搭載されている電力用半導体素子（パワーデバイス）の性

能に影響される。一般に普及している Si パワーデバイスを用いた電力変換器では 5～15%程度の

電力変換損失を生じる。現在、電力変換損失の低減に向けて GaN を用いた低損失パワーデバイス

の開発が進められている。本研究では、デバイス品質の GaN 結晶成長に資する理論・シミュレー

ション手法を構築し、材料開発の加速に貢献することを目的とする。 
デバイス品質の GaN 結晶を開発するためには、デバイス性能に影響を及ぼす結晶欠陥の密度を

低減する必要がある。炭素（C）のような不純物（点欠陥）は、混入メカニズムの解明および成長

プロセスの制御によって混入を抑制することができる。しかし、工業的に用いられている MOVPE
（Metalorganic Vapor Phase Epitaxy）などの気相成長は大気圧下あるいは低圧下で行われているた

め、例えば電子線プローブを用いた表面構造解析などの混入メカニズム解明に向けたその場観察

実験が困難である。寒川らは、従来、絶対零度・高真空環境に対して行われていた第一原理計算

による表面構造解析を、有限温度（T）・有限ガス分圧（p）の寄与を考慮できるように拡張してい

る 1)。また、ここで構築した第一原理計算に基づくアプローチを用いて種々の窒化物半導体表面

の構造状態図（p−T 表面相図）を作成している 2)。本研究では、第一原理計算に基づくアプローチ

と熱力学解析を組み合わせた新たな理論解析手法を構築し、成長面方位・表面再構成と成長の駆

動力の相関解析を可能としている。本理論解析手法を活用することにより実際の成長条件（T、pIII、

pNH3、N/III 比など）における表面再構成構造を予測することができる。すなわち、計算機実験に

よる表面再構成のその場観察が可能となる。ここで得られた知見を成長実験にフィードバックす

ることにより、不純物の混入メカニズム解明ひいては成長プロセス制御に資する指導原理を理論

主導で予測・提言することができる。本講演では、新たに構築した理論解析手法の概要を説明し、

窒化物半導体 MOVPE における表面再構成と成長の駆動力の相関を議論する。また、本理論解析

手法と数値流体力学との結合によるマルチフィジックス・マルチスケール結晶成長シミュレーシ

ョンへの展開についても紹介する。 
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