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結晶成長におけるヒステリシスの再現
Reproduction of hysteresis in crystal growth
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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過程のひとつである。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（層成長モデル）。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。 
ステップ・ダイナミクスは，不純物の存在によって大きく 影響を受ける。成長ヒステリシスは，不純物の存在
によって引き起こされる良く知られた現象のひとつである[e.g., 1]。例えば，溶液からの結晶成長の場合，一
般的に結晶成長速度は溶液の過飽和度と正の相関がある。しかし，溶液に不純物が含まれている場合，過飽和
度を 徐々に減少させながら成長速度を測定した場合と，逆に増加させながら測定した場合とでは，ある過飽和
度における成長速度の値が異なる場合がある。この履歴 現象は，結晶表面に吸着した不純物によってステップ
前進が阻害される効果と，ステップが頻繁に結晶表面を掃くことで不純物の吸着が抑制される効果の相互作 用
によって引き起こされると考えられてきた。成長ヒステリシスに関する従来の理論では，吸着不純物密度やス
テップ前進速度などの物理量を時間・空間的に平 均化して扱っていた（平均場理論，[e.g., 2-4]）。しか
し，実際にはこれらの量は結晶面上の場所によって異なり，かつ時間とともに変化するため，平均場理論が実
際の系にそのまま適用できるかど うかは自明ではなかった。 
本講演では，不純物脱離・吸着過程を考慮したステップ・ダイナミクスの数値計算によって，成長ヒステリシ
スを再 現した成果[5]について報告する。我々は近年，ステップ・ダイナミクスをフェーズ・フィールド
（PF）法に基づいて定量的に扱う手法を開発した [6,7]。これに加えて，不純物脱離・吸着過程をモンテカル
ロ法（MC）法で計算することにより，吸着不純物密度やステップ前進速度などの物理量の時 間・空間的変化を
模擬した。高過飽和度・吸着不純物なしの状態から計算を開始し，一定の率で過飽和度を低下させ，その後増
加させるというサイクルを10回 繰り返してステップ前進速度の変化を調べたところ，いずれのサイクルにおい
ても成長ヒステリシスが現れることを確認した。過飽和度減少時と増加時のステッ プ前進速度履歴をそれぞれ
10サイクル分平均したところ，平均場理論の結果[3]とよく一致することが分かった。以上の結果は，数値計算
によって成長ヒス テリシスを再現した初めての成果である。本提案手法を応用することで，結晶成長における
不純物効果の理解が飛躍的に発展することが期待できる。 
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