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1.研究背景 
 GaN は発光材料として広く利用されている
が、パワーデバイスの材料としても注目を浴び
ている。しかし、その実用化には製造段階にお
いて高品質化・低コスト化などの課題がある。
GaN 製造の工業的に一般的な MOVPE 法では
様々な研究がなされており、GaN 結晶成長の
第一原理計算や熱力学解析、流体力学などの計
算科学は結晶成長の最適な条件予測において
重要な役割を果たしている[1]。本研究では、
熱力学解析と流体力学をカップリングしたシ
ミュレーション手法を開発し、結晶成長への流
れの影響を調べるとともに、結晶成長装置内の
流れを制御することを目指して研究を行って
いる。そして，最近このシミュレーション手法
コードの 3次元化と並列化に成功した。 

 

2.計算方法 
 GaN結晶成長シミュレーションは、MOVPE

法の装置を簡略化した 3 次元の系で計算を行
った。縦,横,高さの比が 6:16:1 の装置を想定し
た。本研究で用いた流体力学の支配方程式、境
界条件等は参考文献[2]を参照すること。代表
的な流速を 1 m/s としたため、音速に比べ非常
に小さく、数値流体シミュレーションでは圧縮
性ナヴィエ・ストークス方程式を低マッハ数近
似[3]したものを用いた。用いた化学種は GaH, 

NH3, H2, N2, CH4であり、これらの化学種の混
合ガスを流入させ、化学種の移流拡散方程式を
用いて計算を行った。数値計算において、空間
離散化には 2次精度中心差分、時間離散化には
1次精度陽的オイラー法を用いた。さらに、結
晶成長表面を計算領域底面の中央にし、基板中
心温度を 1300 Kとした。また、基板回転を考
慮するために、結晶成長表面に境界条件で速度
を与えた。結晶成長表面において、表面反応か
ら導かれる質量分率の境界条件を用いて、流体
力学と熱力学のカップリングを行った。その際、
基板上における各化学種の分圧、温度を用いて
GaN の成長反応の熱力学解析を行い、GaH の

平衡分圧を計算し、GaN の結晶成長の駆動力
を求めた。 

 

3.計算結果 
 H2キャリアガスでの計算結果の例をFig.1及
び Fig.2に示す。結晶成長表面での GaN 結晶成
長の駆動力及び GaH の平衡分圧を算出した。
駆動力は流入方向から流出方向にかけて小さ
くなったともに、結晶成長表面の境界で大きく
なるような盃型になった。これは表面外からの
化学種の拡散により GaH 分圧が大きくなった
ためと考えられる。平衡分圧は各化学種の分圧
以上に温度の影響が大きく温度が高い点にお
いて平衡分圧も大きくなった。 

 基板回転の影響や異なる表面構造に対する
結果など詳細については、講演当日に議論する。 
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