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研究成果の概要（和文）：気相成長時の微斜面を想定し、不純物の蒸発と表面拡散が結晶表面上のステップの挙
動にどのような影響を与えるかを数値シミュレーションにより調べた。不純物の結晶表面での寿命が長く，表面
拡散も無視できるような場合には、不純物により引き起こされるステップ束形成において，ステップはステップ
束内に堅く束縛される。不純物の結晶表面での寿命が減少し蒸発が無視できなくなると，束の大きさは小さくな
るがやはりステップはステップ束内に堅く束縛される。これに対して表面拡散が無視できない場合，ステップ束
からのステップの合体衝突が繰り返されることを明らかにした。

研究成果の概要（英文）：We consider a vicinal face, where atoms and impurities impinge and evaporate
 to a vapor phase, to study how the surface  diffusion and evaporation  of impurities affect  step 
bunching induced by impurities. When the lifetime of impurities on the vicinal face is long and the 
surface diffusion of impurities is neglected, the step bunches induced by impurities are tight. When
 the lifetime of impurities decreases, the size of the step bunches, which means the number of steps
 in the bunches, decreases but the separation of single steps from bunches does not occur. When we 
take into account fast surface diffusion of impurities, the separation and collision between single 
steps and step bunches occur repeatedly.

研究分野：結晶成長理論

キーワード： ステップ　バンチング　微斜面

  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
純度の良い結晶を作ることは工業的に極めて重要である。また，不純物が含まれているとしても，それらを凝集
させて一か所に集めれば，結晶の純度を挙げることが可能である。そのためには，結晶成長時の不純物の影響を
理解することが重要である。不純物が結晶成長時の結晶表面のステップの挙動に及ぼす影響は古くから調べられ
ているが，用いられている数理モデルは不純物を固定した場合を想定したものが多く，不純物の表面拡散や蒸発
を取り入れた研究はあまりない。本研究は，不純物の表面拡散や蒸発などがあることで，結晶表面上のステップ
の挙動がどのような影響を受けるかを明らかにする。こ

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に
ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属されます。



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９（共通） 
１．研究開始当初の背景 
結晶表面上に吸着した異種原子(以下，不純物と呼ぶ) が微斜面を不安定化し，ステップの束
形成(ステップ・バンチング) を引き起こすことは良く知られている。その模型は非常に単純で
ある．環境相から結晶表面に向かって不純物が入射する．不純物の性質としては結晶表面に吸着
するとステップの前進を妨げると仮定する．ステップが前進して不純物とぶつかった場合には，
不純物を取り囲み結晶内に取り込まないとステップは前進できない．一定の過飽和度が与えら
れている場合には過飽和度によって 2 次元島の臨界核の直径が決まるが，ステップの揺らぎの
波長がこの直径程度以下になると，ステップ自由エネルギーを最小にしようとする効果(ギブス・
トムソン効果) で揺らぎの振幅の増幅が抑えられる．そのために，結晶表面上での不純物密度が
高くなって不純物間の距離が臨界核の直径程度以下になるとステップが前進できなくなり，不
純物によるステップのピン止めが起きる．熱揺らぎで不純物を乗り越えてしまうこともあるだ
ろうが，ステップの前進速度は極端に遅くなる．そこまで不純物の密度が高くならなくても，不
純物が吸着することでステップの前進速度は遅くなると考えられている． 
仮に，微斜面上のあるステップが他のステップよりも遅れたとする。すると，ステップの前方
のテラスは広がることになる。そのために前方のテラスが不純物にさらされている時間が長く
なり，テラス上での不純物の密度が高くなり，そのステップはますます前進速度が遅くなる．そ
の結果，後方から来たステップに追いつかれてステップ対が形成され，それが引金となってさら
に大きいステップの束が形成される。これが不純物によるステップ束生成の機構の大まかな仕
組みである。 
このモデルでは単純で理解しやすいが，不純物の動きのことは考慮されていない。不純物の拡
散や蒸発が無視されているが，不純物の拡散や離脱などを適切に取り入れて数値計算，線形安定
性解析や非線形発展方程式の導出と解析などを行い，ステップの挙動を調べる必要がある。 
 
２．研究の目的 
 本研究課題では，不純物の動きを考慮した場合のステップ束形成が，結晶表面に吸着すると不
動となる場合のステップ束形成と比較してどのように変わるかを調べる。研究当初は，線形安定
性解析や非線形発展方程式の導出と解析などを行うことも検討した。しかし，実際に本研究を開
始する際に再検討し，動的なモンテカルシミュレーションを行うこととした。取り入れるべき不
純物の挙動としては，不純物の蒸発と表面拡散を考え，それらの 2 つ動きの効果の相違につい
て調べることとした。 
 
３．研究の方法 

本研究では動的モンテカルシミュレーション
を行いステップの挙動を調べる。模型では図１の
ような微斜面を考える。Fig. 1 のような微斜面
を考える．微斜面には一定の頻度で原子と不純物
が入射する．入射して吸着原子となった原子(A) 
と不純物(B) は，それぞれの滞在時間と拡散係数
で結晶表面上を表面拡散する． 
滞在時間中にステップを構成している固体原子
(C) に接した吸着原子(D) は固化を試みるが，滞
在時間中に固化できずに吸着原子である場合は気
相へ戻る．不純物は固化しないが，テラス上に空
いた穴へ直接入射や表面拡散で入った場合や，ス
テップの前進によって周囲を全て固体原子か不純
物で取り囲まれてしまった場合(E) には不純物は
固体内に取り込まれたものとみなす．これらの不

純物は再び周囲の一部が固体原子や不純物でなくなるまで，表面拡散も気相への蒸発もしない
ものとする．固体内に取り込まれた不純物上のステップの移動は原子上の移動と差がないとみ
なす．シミュレーションでは正方格子を考え，ステップを構成している固体原子(以下，ステッ
プ原子と呼ぶ)，固体に取り込まれていない不純物，吸着原子の状態を遷移させる．状態を変化
させる粒子を 1 つ選び，これが吸着原子か不純物であれば，蒸発の試行か拡散の試行を行う．
拡散は 4 つの隣接格子点への移動で表し，すでに移動候補が吸着原子か不純物で占有されてい
れば移動させない．ステップを超えた表面拡散を許し 18)，Ehrlich-Schowebel 効果は考えない． 
モデルでは，不純物で吸着原子に比較して拡散しにくく，長く結晶表面に滞在するとする。吸
着原子については表面拡散の後には固化の試行を行う．もし，ステップ原子を選んだならば融解
の試行を行い，融解したステップ原子は吸着原子となる．この固化・融解の過程で不純物の結晶
への取り込みや結晶相からの解放が起きる．不純物の場合は，移動先の格子点が全てステップ原
子か不純物で囲まれていた場合には，固体に取り込まれたとみなす．上記の過程を何度か繰り返
した後に，適当な間隔で不純物の入射を行う． 
 
 
 

図 1 微斜面のモデル 



４．研究成果 
シミュレーションでは，(1) 吸着原子と
不純物の蒸発がなく不純物の表面拡散
がない場合, (2) 吸着原子と不純物の
蒸発はあるが不純物の表面拡散がない
場合,(3) 吸着原子と不純物の蒸発はあ
り不純物の表面拡散もある場合, の 3
つの場合について調べた。 
(1)吸着原子と不純物の蒸発がなく不
純物の表面拡散がない場合には，吸着原
子の蒸発がないのですべての入射原子
が結晶内部に取り込まれる。そのために
入射頻度と微斜面の面成長速度は一致
する(図 2)。面成長速度からだけでは不
純物の影響が見えないが，微斜面のステ
ップ配置は入射頻度により変化する。 
入射頻度が十分に大きいときには，ス

テップ間隔の揺らぎがあるもので，ほぼ等間隔なステップ配置となる。しかし，入射頻度が小さ
くなるにつれて等間隔なステップ配置は不安定になり，ステップがステップ束内に堅く束縛さ

れたステップ束が形成される(図 3)。 

図 3 微斜面上のステップ配置(a), (b), (c)となるにつれて入射頻度が減少する。 
 

(2) 吸着原子と不純物の蒸発はあるが
不純物の表面拡散がない場合には，微
斜面が成長するためには入射頻度が臨
界入射頻度よりも大きくなる必要があ
る。これは，吸着原子の蒸発があるため
である。 
さらに，低過飽和度領域においては，
ステップが等間隔にあるときに期待さ
れる値よりも面成長速度が小さくなる
(図 4)。この面成長速度の減少は，ステ
ップの束形成が起きたために生じた。ス
テップ束は，蒸発がなかった時と同様に
ステップ束内にステップが堅く束縛さ
れたものであり，いったん束に含まれる
と，そのステップ束からステップが離脱
することはなく，束は束同士の合体諸突
により大きくなる。 

入射頻度が大きくなるにつれてステップ束に含まれるステップの数は減少し，ステップ束が
小さくなる。不純物の蒸発があることは，ステップの前進を妨げる不純物の影響が少なくなるこ
となので定性的には理解ができる。 
 
(3) 吸着原子と不純物の蒸発はあり不純物の表面拡散もある場合には，ステップ束が低過飽和
度領域で起きることは(1)や(2)の場合と同様であるが，ステップ束の形状は(1)や(2)の場合と
は大きく異なる。図 5はステップの平均位置の時間変化を示したものである。図 5(a) から図 5
の(f)に向けて，不純物の表面拡散係数が大きくなっている。図 5(a)-(b)においては，後期段階
になると単独ステップがなくなり，ステップ束からのステップの離脱・分離などはほどんど見ら
れない。これに対して，表面拡散係数が大きくなると図 5(c)-(e)などでは，後期段階でも単独
ステップがテラス上に存在し，ステップ束からのステップの離脱・分離，また分離したステップ
のステップ束への諸突などが繰り返される。また，表面拡散係数の増加とともにステップ束も細

図 2 原子の入射頻度と面成長速度の関係 

図 4 吸着原子の蒸発があるときの入射頻度と面成長

速度の関係 



くなり，表面拡散係数が十分に大きくなる[図 5(f)]とはっきりとしたステップ束が形成されな
い。以上のことから，不純物の表面拡散係数が大きくなることは不純物の蒸発が増加することと
同様にステップ束の形成を抑制するが，ステップ自体の挙動は大きく変わり，不純物の蒸発が増
加する場合にはステップ束からのステップの離脱・分離は起きずに堅く束縛されたステップ束
が形成されるが，不純物の表面拡散係数が大きくなることでステップの離脱・分離が起きること
が分かった。 
 

 
 

図 5 不純物の表面拡散と蒸発の両方がある場合の平均のステップステップ位置の時間変化 
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