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溶液成長法は転位の少ない高品質な SiC 結晶

成長法として期待されている．各種溶媒が用いら

れているが[1]，ナトリウムを使用すると低温での

結晶成長が可能であることが報告されている [2]．

Na フラックスを用いた SiC 溶液成長の実現性に

ついて検討するため，本研究では第一原理計算を

用いてC原子を含んだ Si-Na溶液のシミュレーシ

ョンを行い，C原子の結合状態を調べた． 

シミュレーションには第一原理分子動力学プ

ログラム“STATE-Senri”[3]を用いた．C 原子 1

個を含む総原子数 54 個の Si-Na 溶液の計算モデ

ルを用いて，2273 Kで 2 psの有限温度 MD計算

を行った．図 1(a)と 1(b)にそれぞれ Si:Na 組成比

を 5:5 と 3:7 とした場合の結果を示す．この結果

を用いて状態密度解析を行い，C原子の結合状態

を調べた． 

 

図 1 計算に用いた溶液モデル 

得られた部分状態密度(PDOS)と C原子の局所

状態密度(AOLDOS)を図 2に示す．図 2(a)と 2(b)

はそれぞれ Si:Na 組成比を 5:5 および 3:7とした

場合の結果である．図 2(a)では Siは多数の弱い

ピークを形成しており，約-4.0 eV において Cと

Si の結合に関係するピークが見られる．C原子の

AOLDOS は，C原子の p 軌道が Siとの間に結合

を有することを示している．一方図 2(b)では，Si

のピークは図 2(a)の場合よりも鋭くなり，約-6.0 

eVおよび-2.0 eVで Cとの結合ピークが見られた．

これらのことから，Si-Na 溶媒においては Na が

多いほど Cと Siの結合性が向上していると考え

られる．  

 

図 2 各原子の PDOSおよび C原子の AOLDOS 
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