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我々は Si 熱脱離によって SiC 表面上にグラフェンが得られる成長機構について、理論的解析を行

っている。前回、PHASE/0 [1]を用いた大規模な第一原理分子動力学(MD)シミュレーションに基づ

き、次の成長機構モデルを提案した[2]。(i) Si脱離後に残った C原子は炭素鎖構造をつくるが、こ

れは環構造を形成したり壊れたりしている。(ii)表面 Si原子、特に(0001)テラス表面の Si原子は形

成された環構造を安定化する。(iii)(0001)テラスと(11-2n)ファセットの境界近傍では臨界核サイズ

を超えた重合環構造に炭素鎖が吸収されグラフェン状構造に成長していく。今回、さらに、より

実験に近い温度の範囲（1500K～2000K）でいくつか条件を変えた 1,000～2,000原子規模の長時間

MDを行ったところ、やはり炭素鎖から二次元的構造が成長する様子が共通して観察された。Fig.1

は 2000Kで 15psのMDを行った後の表面構造である。テラス上にはグラフェン状のものが形成さ

れているが、(11-2n)ファセット上では立体的な形状をとっている。ファセット表面 Si は小数環構

造との整合性が悪くまた動きやすく、ピン留め効果が小さいためである。別のシミュレーション

では、ファセット上にキャップ状のものが形成される様子も見られた。なお本研究は HPCI戦略プ

ロ グ ラ ム （ 分 野 ４ ） の 支 援 を 受 け て 行 い 、 計 算 に は 京 計 算 機 を 使 用 し た 。
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Fig.1 (a)Bird’s eye view and (b) top view of the last structure in a MD simulation at 2000K. Planer 2-dimensional 

C-rings regions are indicated by yellow ovals. 
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