
　本研究では、酸化物触媒表面や界面、水/半導体界面、有機デバイス界面等、半導体デバイスや燃
料電池、二次電池、触媒等の応用上重要なでの界面における原子構造や電子構造、および、反応過
程を出来る限り現実に近いモデルを用いて精度の高い第一原理シミュレーションを行い、その特性を
支配する要因を明らかにすることを目指す。それによって、現象の背後にある原理を解明するのみな
らず、それらの知見を生かして、より有用な界面を計算機シミュレーションによりデザインする指針を
与えることを目指す。	
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First-Principles analysis of CARE process of GaN	

- Initial stage of etching process-	


Introduc3on	
  /	
  Catalyst	
  referred	
  etching(CARE)	


水中でGaNにPt等を接触させると平坦化加工ができ	
  
結晶性の良いステップ-­‐テラス構造を得られる	


触媒：Pt	
  	
  溶液：H2O	
  	
  試料：GaN	
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CARE	
  加工後表面
（1.00μm×	
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加工速度が遅い　　　	


問題点　　　	


ステップ-­‐テラス構造	
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反応座標	
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キンク構造	
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Conclusion	


•  ステップ-­‐テラス構造、キンク構造共にback	
  bondへの解離吸着
の反応障壁が低く、終状態は安定化した	
  

•  キンク構造の方がステップ-­‐テラス構造よりも反応障壁は低かっ
た	
  

今後の予定	
  
•  プロトンリレーを介したH2O分子の解離吸着について調べる	
  
•  Pt	
  存在下での反応について調べる	


結果	
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  bond	
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キンク構造	
  

セル　11.923×17.884×40.000　	
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