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１.はじめに 
 エピタキシャル成長はナノ構造やナノ物質
合成に広く利用されているが、その制御はこれ
まで実験家の経験と勘に頼るところが多かっ
た。このような背景の下、インフォマティクス
を用いてシステマティックにエピタキシャル
成長の条件を決定しようという動きが出てき
ている。結晶成長の実験を行うのは一日がかり
であるため、実験だけでインフォマティクス用
のデータを収集するのは困難である。そこで期
待されているのが、結晶成長シミュレーション
の有効利用である。そのために用いるシミュレ
ーションは物理的に正確でなくてはならない。
本研究では GaN の MOVPE 成長を例に取り、
エピタキシャル成長シミュレーションの現在
の状況について我々の研究を中心に紹介する。 

 

２.第一原理計算と熱力学的解析の結果 
 これまでの GaN の MOVPE 成長シミュレー
ションでは TMG と NH3 が反応してアダクト
(CH3)2Ga(NH2)が形成され、それを起点に GaN

の結晶成長が進行するとしてシミュレーショ
ンが行われてきた[1,2]。ところが、第一原理計
算と熱力学を組み合わせて解析したところ、
Fig.1 に示すように絶対零度ではアダクト形成
が最安定であるが、通常の成長温度ではアダク
ト(CH3)2Ga(NH2)は形成されず、TMG は Ga 原
子ガスに分解されることがわかった[3]。この
結果は、アダクト形成は極微量であり、TMG

分解によってGa原子ガスが主に形成されるこ
とを示した永松らの高精度質量分析の結果と
非常によく一致する [4]。従って、GaN の
MOVPE 成長シミュレーションがインフォマ
ティクスに耐えうる物理的に正確なものにな
るには、根本的にシミュレーションの仮定を変
える必要があることがわかる。すなわち、考察
すべき主反応を Ga(gas) + NH3  GaN(solid) + 

3/2H2 としてシミュレーションを行わなけれ
ばならないわけである。 

３.マルチフィジックスシミュレーション 

 上記の結果を踏まえて、結晶成長シミュレー
ションの体系を構築した。本シミュレーション
では、結晶成長による原料ガスの消失をノイマ
ンの境界条件として取り入れ、主な成長表面で
の化学反応を Ga 原子ガスと NH3からの GaN

形成として流体力学シミュレーションを行っ
た。結果については講演で紹介する予定である。 
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Fig.1. Calculated Gibbs free energy difference ΔG. The red, 
blue, green and black lines show ΔG for the reactions in 
which TMG becomes DMG, MMG, Ga and the 
(CH3)2GaNH2 adduct, respectively. 
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