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【はじめに】GaNのエピタキシャル成長では半極性面を含む様々な面方位におけるファセットが

成長条件に依存して出現することが知られている。特に有機金属気相エピタキシー(MOVPE)によ

る選択成長(SAG)では MOVPE条件によって GaNナノ構造の形状が大きく変化することが報告さ

れている[1, 2]。H2キャリアガス条件下における GaNナノ構造は温度上昇に伴い[0001]方向に沿っ

た高さが増加するのに対して、キャリアガス中の N2の割合が増えると、温度上昇に伴い無極性方

向に沿った直径が増加することが報告されている[3, 4]。これらの成長条件依存性を理論的に理解

するために、我々は極性面および半極性面の表面エネルギーを用いて Wulff の作図を行い、平衡

結晶形状の評価を行った[5]。しかし、得られた平衡形状は実験結果と定性的に一致するものの、

成長のカイネティクスが考慮されていない。 本研究では複合ファセット上の吸着 Ga原子の挙動

を解析し、MOVPE条件が各ファセット上の吸着 Ga原子の挙動に及ぼす影響について検討し、成

長条件に依存する結晶形状のモルフォロジー変化のメカニズムについて議論する。 

【結果および考察】Fig. 1 は(1-101)および(0001)面で構成された GaN 複合ファセット上における

Ga吸着エネルギーを示したものである。GaN複合ファセット上での(1-101)および(0001)面の最安

定吸着サイトにおける Ga吸着エネルギーはそれぞれ-1.79および-1.83 eVである。つまり、(1-101)

および(0001)面で構成されたGaN複合ファセット上

では Ga原子の吸着に優劣は存在せず、Fig. 1中の陰

影部に示す平坦な GaN(1-101)および(0001)表面での

最安定吸着サイトにおける Ga 吸着エネルギー(-2.2

および-2.3 eV)と同様の傾向となる。また、GaN複合

ファセット上における Ga 吸着エネルギーは平坦な

GaN表面上のよりも高くなるが、複合ファセット上

に吸着した Ga原子は 1.8 eV程度の高いエネルギー

障壁の影響により、平坦な GaN(1-101)表面へマイグ

レーションするのは困難となる。一方、複合ファセ

ット上に吸着した Ga 原子が平坦な GaN(0001)表面

にマイグレーションする際に存在するエネルギー

障壁は 0.7 eV程度と低いため、その効果は小さい。

したがって、複合ファセット上に吸着した Ga 原子

は優先的に平坦な GaN(0001)表面へマイグレーショ

ンすることが考えられる。本講演では半極性面と無

極性面で構成された複合ファセット上の吸着 Ga 原

子の挙動にも着目し、キャリアガスに依存した GaN

ナノ構造形状の物理的解釈について議論する。 
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Fig. 1 (a) Calculated adsorption energies on 

non-planar facet composed by both (1-101) 

and (0001) planes for H2 carrier gas. The 

energy differences at the most stable 

adsorption sites between flat surfaces and 

nonplanar facets on (1-101) and (0001) 

planes are shown in the shaded blue and pink 

areas, respectively. (b) Computational 

nonplanar facet model consisting of 

reconstructed (1-101) and (0001) surfaces 

(2NH2+5N-H and 3Ga-H, respectively). 
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