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1. はじめに 

SiC は高温・高電圧で使用できる高出力なパワ

ーデバイスが実現できるため、大口径で高品質か

つ高速なガス成長に期待がもたれている。2200～

2500℃の高温で成長するガス成長法(HTCVD)は、

実験による報告がなされているが[1]、理論計算に

よる気相反応や表面反応の予測などはあまりなさ

れていない。また SiC の表面再構成構造は多くの

報告がなされているが、気相成長により形成され

る分子との関連性やガス成長時に現れる構造の議

論などは少ない。そのため本研究では第一原理計

算を用いて、SiC のガス成長における気相反応の

解明、および表面再構成構造の決定を行う。 

2. 計算手法と計算モデル 

本研究では VASPコードを用いて第一原理計算

を行った。またギブス自由エネルギーを用いた熱

力学解析により気相分子の温度と分圧による影響

を調べ[2]、気相反応前後のエネルギー差を計算す

ることで、得られる分子構造の予測を行った。ま

た、SiC(000-1)表面を有する SiCスラブモデルを作

成し、得られた分子により形成される表面再構成

構造を予測した。表面再構成構造の形成により得

られる、単位面積あたりのエネルギー利得を比較

することで、最安定な再構成構造を決定する。 

3. 結果 

原料として SiH4ガスおよび C3H8ガス、およ

びキャリアガスとして H2ガスを想定し、それぞ

れの分圧を 0.1 atm,0.1 atm,1.0 atmとした。まず

SiH4 ガスが Si,Si2,Si3,Si4 へと分解する反応につ

いて考察を行った結果 2500Kを超える高温領域

では Si原子へと分解する反応が最も大きなエネ

ルギー利得が発生することが分かった。また、

C3H8ガスの CH4,C2H4,C2H2への分解反応につい

て計算した結果、C2H2ガスへの分解が最も大き

なエネルギー利得が発生することが分かった。

さらに、高温において Si と C2H2が反応し SiC2

ガスが形成されることが分かった。以上の結果

より、ガス成長に寄与する分子は Si,C2H2,SiC2

である事が明らかになった。また、ガス成長中

に現れる再構成表面は(2x2)Si再構成構造が現れ

る事が明らかになった。 
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Fig. 1. Temperature and partial pressure dependence of 

reconstruction structure of SiC(0001") surface. 

 
Fig. 1. Temperature and partial pressure dependence of 

reconstruction structure of SiC(0001") surface. 

第65回応用物理学会春季学術講演会 講演予稿集 (2018 早稲田大学・西早稲田キャンパス)19a-D103-9 

© 2018年 応用物理学会 13-184 15.6


