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	 SiC に内在する欠陥には単一光子光源（SPS）として振る舞うものが存在することが知られており、
実用的な SPS 向けの材料の候補として近年注目されている。ごく短時間の熱酸化処理を施すと SiC の
表面に SPS（表面 SPS）が生成することが報告されているが[1]、その欠陥種は未特定であるほか、発光
波長ピークが個々の表面SPSによってばらつくという、これまでのSPSには無かった特徴が存在する。
SiC表面は熱処理の結果酸素が吸着することでアモルファス化した構造をなしていると考えられ、表面
SPS の考察の際にはこの点を考慮することが必要である。そこで本研究では、そのアモルファス化し
た表面構造が表面 SPS の電子状態にどう影響するかを明らかにするため、密度汎関数理論に基づいた
第一原理計算を用い、SiC表面上に存在しうる酸素関連の欠陥に関する電子状態を調べた。 
	 全ての計算は一般化勾配近似（GGA）のもと、3×3×1スーパーセルの 4H-SiCスラブモデルを用い、
Si面上の表面 SPSを調べることとした。複数の異なる表面構造を作成し、それぞれの構造に対して、
表面に現れた欠陥を考察した。その結果、ギャップ中に現れる欠陥準位の位置に欠陥構造の位置依存

性があり、表面構造ごとにばらつくことが分かった。例として図 1に最表面の OSi欠陥（Si原子が O原
子に置換された構造）を考えた場合の構造と、ギャップ中の欠陥準位の位置のばらつきを示す。基底状

態ではギャップ中の majority spinが 1個占有されている（図１赤矢印）ため、図中の橙色で示された準
位間での光学遷移が考えられるが、そのエネルギー差は表面構造によって 0.3 eV程度の分布となって
いることを明らかにした。この差は実験で観測されている値と同程度であることも分かった[2]。発表
では他種の欠陥についての計算結果も報告し、より詳細な議論を行う。 
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図 1 異なる表面酸化構造に OSi 欠陥を挿入した際の構造とギャップ内準位。上図が表面の構造、下図が各構造

に対応する準位（左側が majority spin、右側が minority spin）を示す（単位: eV）。 
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