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はじめに 近年、分子線エピタキシャル成長を利用した InAs/GaAs(001)系が量子ドットを自己組

織化する系として注目を集めている。しかしながら、その形成メカニズムは原子レベルでは解明

されていないのが現状である。これまでに報告されている InAs/GaAs(001)系における走査型トン

ネル顕微鏡(Scanning Tunneling Microscope：STM)観察では、InAs 被覆率が約 0.76 モノレイヤー

(ML)において InAs(001)-(4×3)表面(0.67 ML)および InAs(001)-(2×4)表面(1.38 ML)が混在すること

が観測されている[1]。一方、我々の第一原理計算から InAs(001)-(4×3)表面において InAs の成長

は進行しないことを見出している[2]。また、In-Asダイマーおよび As-Asダイマーからなる c(4×

4)表面(0.88 ML)が(4×3)表面および(2×4)表面の中間相として出現し得ることを見出しており、こ

の c(4×4)表面を経由した(2×4)表面の形成が考えられる[3]。本研究では、温度および分子線圧力

を考慮した量子論的アプローチにより中間相としての c(4×4)表面における In および Asの吸着・

脱離の挙動を明らかにし、c(4×4)表面から(2×4)表面への表面構造の変化を検討する。 

結果及び考察 Fig.は表面構造状態図計算[4]から得られた c(4×4)表面における InAs 成長過程の

模式図である。Fig. (a)に示される c(4×4)表面において As-Asダイマーから Is-As ダイマーへの置

換および In原子の吸着により Fig. (b)のような InAs被覆率が 1.13 MLに相当する c(4×4)表面に変

化する。また、Fig. (b)と同じ被覆率の(2×4)表面[Fig. (c)]における表面エネルギーは c(4×4)表面に

おける表面エネルギーよりもユニットセル当たり 2.52 meV低くなり、エレクトロンカウンティン

グ則[5]を満たすように c(4×4)表面から(2×4)表面へと変化し得ることがわかる。さらに、(2×4)

表面において In 原子の吸着および As 原子の脱離が起こり、最終的には STM 観察[2]においても

見出されている(2×4)α2表面[Fig. (d)]へと変化する。以上の計算結果は、c(4×4)表面の形成が InAs

量子ドットの形成機構を理解する上では重要であることを示唆している。 
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Fig. Schematic of structural change from (a) the InAs-c(4×4) surface with 0.88 ML to (d) the InAs–(2

×4)α2 surface with 1.38 ML via (b) the InAs-c(4×4) surface with 1.13 ML and (c) the InAs–(2×4) 

surface with 1.13 ML. Dashed rhombus and rectangles represents the unit cells of c(4×4) and (2×4) 

surfaces, respectively. 
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