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【目的】次世代パワーデバイスの素材として有望視されている SiC

の新奇な単結晶作成法として準安定溶媒エピタキシー法を，発表者

らは提案している．その動作原理においては，3C, 4H, 6H などの

SiC 多形の高温安定性が問題となる．本研究では，第一原理計算に

よってフォノン分散を求め，振動効果を取り入れた高温での自由エ

ネルギーから SiC 多形の安定性を議論する． 

【背景】SiC の液相からの新しい成長法では，3C 構造の多結晶原料

から，液体 Si を溶媒として，4H 構造の単結晶を育成する．この系

では溶媒 Si を数十から数百μm と非常に薄く均熱に保持している．

この系での結晶成長の駆動力は，溶媒が SiC と接する界面での平衡

濃度の差で，各多形の安定ー準安定の差がその起源となる．ところ

が，SiC の多形のエネルギー差は微妙で，実験からも確定していな

い． 

【計算結果】第一原理計算には，擬ポテンシャル法による VASP を

用い，フォノン計算には Medea を利用した．図 1 が得られた結果で

ある．ここでは，有限温

度による熱膨張も取り入

れて計算している．絶対

零度の安定性は僅かな差

であるが，3C が最も不安

定で，4H,6H と安定化し

ていた．しかし，零点振

動も含めると 4H と 6H の

安定性は逆転する．さら

に温度を上げると高温で

4H と 6H の安定性が逆転

することがわかった．こ

れらの結果は現在得られ

ている実験結果を再現す

るものである． 
図 1 SiC 多形の自由エネルギー差． 


