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はじめに　 GaNの気相成長法の 1つである Oxide Vapor Phase Epitaxy (OVPE)法では Ga原料に

Ga2Oを用いるため O不純物濃度が高くなりやすく，その制御が課題となっている．我々はこれ

までに第一原理計算を用いて，OVPE成長条件下において比較的平坦なGaN結晶表面へのO不純

物の吸着と脱離について解析を行ってきた [1]．本研究ではキンクおよびステップ構造を持つGaN

極性表面への O不純物の吸着とその脱離エネルギーについて解析を行ったので，その結果を発表

する．

計算方法　第一原理分子動力学プログラム “STATE-Senri”[2]を用いて解析を行った．図 1に示す

キンクとステップ構造を持つGaN極性面上にO不純物（OまたはOH）を吸着させた計算モデル

を用いてエネルギー的に安定な表面構造を調べた．その結果をもとに O不純物が吸着した表面構

造と基準表面構造とのエネルギー差から O不純物の脱離エネルギーを評価した．この際にエネル

ギー障壁は無いものと仮定した．

結果および考察　図 2にGaN(0001)面と (0001̄)面上に吸着させたOおよびOHの脱離エネルギー

と，一次の反応速度式（頻度因子 1 × 1013 sec−1，温度 1500 K）により求めた脱離頻度をまとめた

結果を示す．棒グラフ（左縦軸）は脱離エネルギー，散布図 (右縦軸)は脱離頻度を表しており，こ

の結果は極性面では (0001)面上に吸着したO原子の脱離エネルギーが大きく脱離し難いことを示

している．一方で，GaNの気相成長では一般的に (0001)面よりも (0001̄)面の方が O不純物濃度

が高いことが知られている [3]．O原子はNサイトに取り込まれやすいのだが，今回の解析では結

晶表面の N欠陥を考慮していないため上記のような実験結果との違いが生じたと考えられる．
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図 1: GaN(0001)の基準表面構造
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図 2: O不純物の脱離エネルギーと脱離頻度
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