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【はじめに】AlNやGaNをはじめとするIII 族窒化物におけるエピタキシャル成長では様々な表面

モフォロジーが出現することが知られており、ステップフローやステップバンチングがV/III 比な

どの成長条件によって制御できることが報告されている[1]。特に、表面でのステップはエピタキ

シャル成長における臨界核形成[2]を決定する重要因子となることから、ステップの構造およびそ

の安定性の決定は表面でのステップが関与する現象を理解するうえで重要である。しかしながら、

ウルツ鉱(WZ)構造をとるIII族窒化物においてはc軸方向の反転対称中心をもたないことから、ス

テップの形成エネルギーを評価することは原理的に不可能であり、さらに1分子層のステップを考

慮するとWZ構造の積層順(AB積層)に起因して分離不可能な2種類のステップ端が出現してしまう。

本研究では、Wedgeモデルを用いた表面エネルギー計算手法[2,3]を適用して、III族窒化物における

ステップ形成エネルギーを計算する手法を考案し、AlN(0001)およびGaN(0001)表面に適用してス

テップの安定性について議論する。 

【結果および考察】ステップ形成エネルギーを計算するのに用いる微傾斜スラブモデルと同じオ

フ角となる Wedge モデルを用いることにより底面の寄与を間接的に算出することが可能である。

さらに、平坦な(0001)表面上にサイズの異なる三角形状の二次元島を積層させたスラブモデルを

用いることで、一方のステップ端の形成エネ

ルギーを算出する。Fig. 1(a)はこれらの計算モ

デルによって得られた AlN(0001)表面におけ

るステップ形成エネルギーを Al化学ポテンシ

ャルの関数として示したものである。理想表

面において 2 配位の N 原子が現れる Step A に

おいては、Al-rich 条件では Fig. 1(b)に示す 2 配

位の窒素原子が脱離した構造が安定となるの

に対し、N-rich 条件では Fig. 1(c)に示す水素終

端された構造が安定となる。一方、3 配位の N

原子が現れる Step B においては N 原子は脱離

せず Al 化学ポテンシャルに依らずに Fig. 1(d)

に示す構造が安定となる。さらに、N-rich 条件

において Step A および Step B の形成エネルギ

ーの平均値としての AlN(0001)表面のステッ

プ形成エネルギーは 0.32 eV/Å となり、BCF 理

論[2]に基づき算出した実験値(0.41 eV/Å)[1]と

も概ね一致したものとなっている。 
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Fig. 1 (a) Calculated step formation energy of various step 
edge structures on AlN(0001) surface as a function of Al 
potentials, and side views of the step edges with (b) N 
desorption at Step A (N-desorption Step A), (c) H-
terminated step edge at Step A (H-terminated Step A), and 
(d) relaxed step edge at Step B (relaxed Step B). The origin 
of Al chemical potential is set to the energy of the bulk Al. 
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