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研究成果の概要（和文）：本研究では，拡散場に流れが加わった場合での結晶表面のステップの

不安定化について調べた。微斜面上では，ステップが直線的でなくなる蛇行という不安定化と

等間隔に並んだステップが束状になるバンチングという不安定化が起きる。本研究では，結晶

が溶液から成長する場合の微斜面を想定して，溶液中に流れが加わった場合にこれらの不安定

化がどのような条件で生じるかを調べ，バンチングにおいて個々のステップが束と衝突と離脱

を繰り返しながら束が成長することを明らかにした。 
 
研究成果の概要（英文）：We studied morphological instability of growing vicinal face in the 
diffusion field with a flow. On a vicinal face, steps show two types of instabilities, step 
wandering and step bunching. In our study, we considered a growing vicinal face in a 
solution and studied the condition to cause the step instabilities and the motion of each 
step. We showed that during step bunching, separation and collision repeatedly occurs. 
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１．研究開始当初の背景 
超高真空中のシリコン結晶に直流電流を流
して加熱し結晶を昇華させるとステップが
蛇行することやバンチングすることが知ら
れている。この不安定化の原因は，直流電流
を流すことにより，吸着原子の流れが生じて，
表面拡散に異方性が生じるためであると考
えてられている。 
これまでに，平成 13 年度には未来開拓推進
事業から補助金を受け，平成 14-15 年度，お
よび平成 17-19年度にそれぞれ科学研究費若

手(B)を受けて，シリコン(111)微斜面でのス
テップの挙動およびシリコン(001)微斜面で
のステップの挙動について以下のような手
段を用いて調べた。 
1. 等間隔直線ステップ列に微小な揺らぎ

を与え, ステップ列の線形安定性を調べ
る。 

2. 逓減摂動法を用いて揺らぎの振幅の増
加による非線形効果を取り入れ，非線形
発展方程式を導出し，不安定化の臨界点
近傍でのステップの挙動を調べる。 
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3. 格子モデルによるモンテカルロ・シミュ
レーションを用いて，臨界点より十分離
れたパラメータ領域でのステップの挙
動を調べる。 

これにより，ステップがバンチングや蛇行す
る条件を明らかにするとともに，つぎのよう
なことが明らかになった。 
1. 結晶表面からの蒸発がある場合には，蛇

行するステップは蔵本-シバシンスキー
方程式に従い，カオス的な振る舞いを生
じる。蒸発がない場合には，Pierre-Louis
らが導出した式に従い，結晶表面上に深
い溝ができる。 

2. 結晶表面からの蒸発がある場合には，バ
ンチングにより等間隔なステップ束が
形成され，ステップ密度はベニー方程式
に従う。蒸発がない場合には，ステップ
束は時間のベキで成長し続ける。 

 
また，シリコン(001)微斜面と(111)微斜面の
不安定化条件の違いなども明らかにできた。 
こららは海外の多くの理論的研究とも競合
関係にあったが線形安定性解析, 非線形解析，
格子モデルによるモンテカルロ・シミュレー
ションという異なった 3つの手法を同時に駆
使し，巨視的スケールと微視的スケール両方
から研究した点は特徴的である。 
 
２．研究の目的 

本課題では，これまでの成果を踏まえて，
体積拡散場に流れが加わった場合のステッ
プの挙動について調べることとした。念頭に
置いたのは，溶液からの結晶成長時の結晶表
面の不安定化に対応したモデルである。 
溶液からの成長の場合には，(1)溶液中を拡散
する原子が直接ステップに取り込まれる過
程，(2)一度表面に吸着た原子が表面拡散した
のちにステップに取り込まれる過程，の 2 つ
の過程に分けて考えられる。これまでに
は,(1)の過程を取り入れてステップ列のバン
チングに対する線形安定性解析がなされて
いるだけであった。本課題では，(1)および(2)
の効果の両方を取り入れたモデルによりス
テップの挙動を調べる。 
これまでの研究では，ステップを直線的と

仮定して等間隔ステップ列のステップ間隔
の揺らぎに対する線形不安定性について調
べてあるだけであったので，本課題では以下
のことを調べることとした。 
1. 2 次元拡散場中での 1 次元界面を考え，

モンテカルロ・シミュレーションを用い
て，不安定になった等間隔ステップ列の
バンチングの様子を調べる。 

2. 3 次元拡散場中での 2 次元界面を考え，
線形安定性解析により，ステップ列の蛇
行の可能性について調べる。 

3. 3 次元拡散場中での 2 次元界面を考え，

モンテカルロ・シミュレーションを用い
て，ステップ列の 2 次元的な振る舞いに
ついて調べる。 

従来の研究では，ステップを直線と仮定し
た一次元界面モデルでバンチングの線形安
定性解析がなされているのみであった。 
本研究では 2次元界面モデルを用いること

により，バンチングと同時にステップの蛇行
の可能性を調べることができ ,モンテカル
ロ・シミュレーションを行うことにより，ス
テップの形態不安定化によりどのような結
晶表面構造が現れるかが明らかにできる。 
 
 
３．研究の方法 
 本研究では，これまで研究代表者が行って
きた表面拡散場中でのステップの挙動を調
べるモンテカルロシミレーションの手法を，
3次元拡散場に応用することで，モンテカル
ロシミレーションを行った。 
 簡単のために，溶液中に格子点を考え，溶
質は格子点上を移動する粒子として扱った。
また，溶液中の流れの効果は，格子点上を移
動する粒子の繊維確率の非等方性として表
すこととした。微斜面では，結晶表面に原
子・分子レベルの段差ができている。しかし，
この段差が流れに対して及ぼす効果は小さ
いとして，結晶表面上の段差は無視すること
とした(図 1)。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

図 1: 微斜面の取り扱いの模式図 
 

溶液内に考えた格子点上を移動する粒子
は，移動の試行を重ねるごとに，粒子密度が
少ない方向に向かって移動することになる。
もし移動後にステップ位置に到達すると，こ
こで固化を試みる。もし，固化に成功すると，
溶液中の粒子は消滅し，ステップ位置は前進
することになる。 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
図 2: 固化時のステップと粒子の挙動 



 

 

また，シミュレーションでは，ステップを構
成している粒子の融解も起きる。ステップ粒
子が融解すると，ステップは後退するととも
に溶液中に粒子が生成される。 
 
 
 
 
 
 
 

図 3: 融解時のステップと粒子の挙動 
 
 シミュレーションでは，界面から一定距離
の高さで，粒子の密度が一定値に保ちながら，
ステップの挙動を調べた。 
 
 
４．研究成果 
まずは，ステップが直線的であると仮定して
ステップの束形成について調べた。図 4にス
テップ一の時間変化を示す。縦軸は時間であ
り，横軸がステップ位置を表している。 
 
 
 
 
 
 
 
 

図 4: ステップ位置の時間変化 
 
それぞれ，ステップの下段方向，つまり前進
する方向をｘ方向としている。図 4(a)は流れ
が下段方向にある時のステップ位置の時間
変化、(b)は流れがない時，(c)は流れが上段
方向にある時の時間変化を表している。この
結果から，ステップの前進方向と同じ方向に
吸着原子の流れがある時に不安定化が起き
ることが分かる。下段方向に流れがある時に
さらに長時間の挙動を調べた結果が図 5であ
る。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
図 5: 長時間後のステップの挙動 

 

束の大きさには上限があり，あまり大きく
なると，壊れることもわかった。つまり，ス
テップ束の大きさは，不安定化の初期状態で
は増加するが，一定値に収束することが期待
される。 

図6はステップ間隔の揺らぎ幅の時間変化
を調べた結果である。図 4から期待されるよ
うに，下段方向に流れがある時に束形成をす
ることで，ステップ間隔の揺らぎが大きくな
ることと，揺らぎ幅が長時間後には一定値に
収束していることが分かる。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
図 6: ステップ間隔の揺らぎ幅 

 
以上より，ステップバンチングの時には，ス
テップの束への衝突，離脱を繰り返しながら，
ステップ束が徐々に大きくなり，一定値に収
束することが分かった。 
なお，本課題では 2次元的は振る舞いについ
ても調べている。現在，投稿中であり，その
内容の詳細については報告を省くが，図 7の
ような微斜面のパターンが得らえた。図 7で
は，見やすいように，交互にテラスの色を変
えている。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

図 7: 2 次元微斜面のパターン 
 

これからも分かるように，ステップはステ
ップに沿った方向に大きく揺れている。その
効果がどのように、ステップ束の成長則に影
響を及ぼすかを明らかにすることが今後の
課題である。 
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