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1. はじめに	
 エピタキシャル成長においては，成長の「場」としての表面，そこでの吸着，脱離

という一連の過程を考えることが重要である。本講演では計算科学の立場から，GaNエピタキシャル

成長を中心に，成長機構の理解に向けたアプローチを紹介する。 

2. 計算方法	
 計算方法としては非経験的擬ポテンシャル，量子論的アプローチを用いて，結晶成

長条件（温度，圧力）の関数としての GaN表面構造安定性，吸着を含む成長過程を検討する。 

3. 計算結果及び考察	
 図 1(a) および 1(b) に水素吸着した，GaN極性(0001)，半極性(11-22) 表面

構造状態図の計算結果を示す。極性(0001)表面においては，低温相として N吸着原子が Hと結合，

Ga原子が Hと結合した状態が混在する相（Nad-H+Ga-H）が，昇温に伴い Gaが脱離することで，

Ga 原子が H と結合した状態に代わって NH2が混在する相（Nad-H+NH2）が出現する。複数の安

定相の出現は，無極性 (11-20) 表面においても得られた。一方，半極性(11-22)表面においては，

Ga は脱離せず，N-H+Ga-NH+Ga-NH2 の状態が広い成長条件で安定となることがわかる。これら

表面構造における Ga吸着を検討することで，成長過程の一端を垣間見ることができる。図 1(c) は

Ga 吸着エネルギーの温度依存性を示したものである。表面構造状態図を反映して，Ga の吸着エ

ネルギーは，極性(0001)面と無極性(11-20) 面では温度に依存するが，半極性 (11-22) においては

変化しない。この結果から，低温（1300 K）では{11-22}成長が遅いこと，高温（1400 K）では {0001}

および{11-20}成長が{11-22}成長よりも抑制されることが示唆される。以上の結果は，無極(11-20)

表面における MOVPE選択成長でのファセット形成の実験結果（低温で{11-22}面，高温で{0001}

および{11-20}面を形成）と定性的に一致している。

 
 

図 1．(a) (0001)，(b) (11-20)表面構造状態図，(c) Ga吸着エネルギーの計算結果。 
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