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1. はじめに 

SiC パワーデバイスの更なる普及には、より大

口径で高品質かつ高速な CVD 成長の実現が重要

な課題の１つとなっている。以前の研究では SiC

の 高 温 CVD 結 晶 成 長 中 ( ソ ー ス ガ

ス:C3H8+SiH4+H2+N2)の気相反応や表面反応の予

測を行った。C3H8 ガスは高温では C2H2 ガスへ、

SiH4ガスは低温では Siクラスタとなり温度が上昇

すると分解し、また(0001)表面は Si 終端構造が安

定となることを明らかにした[1,2]。 

約 1500~1800℃で行う SiCの CVD成長では上記

のソースガスに HClガスを添加し成長速度を向上

させている。このようなガス条件下で、気相反応

により形成される分子や SiC 表面構造は異なった

ものになると考えられる。そのため本研究では第

一原理計算を用いて、SiCの HCl環境下での CVD

成長における気相反応の解明、および表面再構成

構造の決定を行う。 

 

2. 計算手法と計算モデル 

基底状態での構造および全エネルギーを求める

ために VASPコードを用いて第一原理計算を行っ

た[3]。また気相に存在する分子のケミカルポテ

ンシャルの温度と分圧による影響を考慮するため

に、ギブス自由エネルギーを用いた熱力学解析を

行った[4]。平衡定数と分圧の関係式について連

立方程式をたて、これを解くことで各温度におけ

る各分子の平衡分圧を決定する。また、(2×2), 

(3×3)表面を有する 4H-SiCスラブモデルを作成

し、得られた分子により形成される表面再構成構

造を予測した。 

 

3. 結果 

本研究では流入ガス条件を(1)全圧を 1atm, 

(2) P#$%& / P'(%) = 3.0 , (3) 	P%/ / P#$%& = 50.0 , 

(4)	P%'1/P#$%& = 10.0, (5)	P3/ = P'(%)と、28種の分

子を含む 23 個の反応式を仮定して拘束条件の

下で方程式を解き、平衡分圧を決定した。その

結果、実験温度(1500~1800℃)では流入ガスは

SiCl2,CH4 または C2H2 へと分解することが明ら

かになった。以前の HClがない場合の結果との

比較により、HCl 添加の気相反応への効果は Si

クラスタを分解させることだと考えられる。高

温 CVD 成長の特徴としても、高温での Si クラ

スタの分解が見られており、高速成長には Siク

ラスタの分解が重要になると考えられる。 

当日の講演では HCl 添加による CVD 成長中

の表面構造への影響についても数値計算により

明らかにし、結晶成長機構との関わりについて

議論する。 
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