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【はじめに】III族窒化物のエピタキシャル成長では、ステップフロー成長において平坦な成長層が

得られ窒素リッチ条件において六角形状のヒロックが形成することが知られている。分子線エピ

タキシャル成長(MBE)において、これら成長層のモルフォロジーは転位等の欠陥ではなく表面での

動力学的な効果によって引き起こされると考えられている。特に、Ehrlich-Schwobel(ES)障壁[1]と

呼ばれる表面でのステップ端上下での吸着原子の取り込みの非対称性およびその成長条件依存性

がこれらモルフォロジーを決定する上で重要であることが指摘されている。[2,3]一方、我々はこれ

までにステップフロー成長機構の解明を目的として、GaN(0001)表面におけるステップ端の原子レ

ベルでの構造安定性を第一原理計算に基づき検討し、成長条件に依存して異なる構造の表面およ

びステップ端が出現し得ることを見出している。[4]本研究では、ステップ端を含むGaN(0001)表面

におけるGaおよびN原子の吸着・脱離およびマイグレーションの挙動を明らかにし、ES障壁とステ

ップフロー成長との関係性を検討する。 

【結果および考察】Fig. 1 は MBE 成

長を想定した場合での Ga(0001)表

面における[1-100]方向のステップ

端およびテラス領域での Ga および

N 原子の吸着・脱離の挙動(吸着エネ

ルギー)を示した模式図である。ここ

で、テラス領域での吸着エネルギー

は平坦な表面(2×2 再構成表面)にお

ける計算結果を記している。Fig. 

1(a)は Ga adlayer が存在しない状況

(Ga adatom 表面[5])での吸着・脱離を

示しており、テラス領域で N 原子が

容易に吸着することが解る。また、

Ga 原子で吸着エネルギーが低くな

りステップ端で取り込まれ易くな

るに対し、N 原子はステップ端で吸着エネルギーが高くなり、N 原子ではステップ端でのエネルギ

ー障壁の存在すること考えられる。一方、Fig. 1(b)に示す Ga dalyer が存在する表面においは、Ga

および N 原子ともにテラス領域に比べてステップ端での吸着エネルギーが高くなっている。また、

Fig. 1(a)と 1(b)との比較により、表面構造に依存して吸着エネルギーが変化することも解り、Ga 

adlayer の存在により Ga 原子は吸着しにくくなるのに対して、N 原子は吸着しやすくなる。これ

は、N 原子において Ga adlayaer と Ga-N ボンド形成するためである。講演ではステップバンチン

グの要因となる ES 障壁についても議論する。 
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Fig. 1 Schematics of adsorption-desorption behavior of Ga and 
N atoms close to step edges of GaN(0001) surfaces with (a) Ga 
adatoms and (b) Ga adlayer along the [1-100] direction. The
adsorption energies of Ga and N atoms at step edges and terraces 
are shown.
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