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ステップ・ダイナミクスは，結晶成長における本質的な物理現象である。結晶表面には原子スケールの高さを持つ段
差（ステップ）が存在し，そこに原子や分子が取り込まれることによってステップが前進し，結晶が一層ずつ積み上げら
れていく。従って，結晶成長メカニズムを解明するには，ステップの供給メカニズムや，ステップ前進速度を決める物
理を理解する必要がある。

代表的なステップ供給メカニズムとして，1949年にらせん成長機構が提案された [1]。結晶内に含まれるらせん転位
が平坦な結晶表面に露出していると，そこを中心としてステップが渦巻き状に前進する。らせん転位は常にその表面に
露出し続けるため，永続的なステップ供給源として作用し，転位露出位置を頂上とした成長丘を形成する。らせん成長
機構による面成長速度は過飽和度の関数として解析的に表されており，成長に寄与するらせん転位の数や間隔，Burgers
ベクトルの総和に依存する [2,3]。成長丘の傾きの過飽和度依存性かららせん転位源の特徴を決定することも可能である
[4,5]。しかし，この解析式では，個々のステップの挙動を記述することはできない。実際の結晶成長においては，逆向き
のらせん転位ペアの間に閉じたループ状ステップが形成されたり，二次元核形成によってステップ間に新たなステップ
が供給されたりすることがある [6]。個々のステップの挙動が結晶成長に及ぼす影響を明らかにするには，多数のステッ
プのダイナミクスを同時に扱う手法が重要である。

本研究では，フェーズフィールド法（PF法）に基づき，多数のステップのダイナミクスを定量的に扱うことが可能な
数値計算手法を提案した。PF法は，多数のステップの相互作用を同一のスキームで扱うことが可能な数値計算手法であ
る [7]。PF法では，結晶面の高さをフェーズと呼ばれる秩序変数で表現する。フェーズはステップ間（テラス）において
一定の値を取り，ステップにおいて異なる高さのテラスの間を有限の幅の間で連続的に繋ぐ。本研究では，過飽和度を陽
に取り入れた自由エネルギー汎関数を新たに定義し，自由エネルギー減少の原理からフェーズ場の時間発展方程式（PF
方程式）を導出した。さらに，過飽和度が小さい極限において，直線状ステップの前進速度が direct integration仮説 [3]
によって決まる値（厳密解）に一致するように定式化した。本手法を代表的なステップ・ダイナミクスの問題に対して
適用し，面成長速度の計算結果を解析式 [2,3]と比較した。

まず，直線状ステップの前進速度の数値計算を行ない，厳密解との誤差が 1%以内になる計算条件を明らかにした。次
に，過飽和溶液中における二次元島の成長・溶解過程の数値計算を行ない，半径の時間変化が Gibbs-Thomson効果から
予想される式と一致することを確認した。これは，本手法が曲がったステップの前進速度をも正しく記述できることを
示している。さらに，シート構造関数 [7]を用いてらせん転位を導入し，らせん成長機構による面成長速度を調べた。そ
の結果，らせん転位がひとつの場合，らせん転位がペアで存在する場合，同じ Burgersベクトルを持つ複数のらせん転位
が等間隔で一列に並んでいる場合のそれぞれについて，解析式 [2,3]を定量的に再現できることを示した。

本研究では，複雑ならせん転位源に対してステップ・ダイナミクスを数値的に解く手法を提案した。本手法では，PF
方程式（放物型偏微分方程式）を一般的な数値計算法で解くことで，ステップ前進速度を曲率効果も含めて定量的に再
現することができる。本手法は，ステップ・ダイナミクスの新たな解析手法を提供するだろう。
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