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⽬的

内容

結果

利⽤した計算機

DFT計算を⽤いて， GaPにおけるすべり転位の転位コア構造を求める

代表的な化合物半導体，GaPを対象にすべり転位の転位コア構造をDFT計算を
⽤いて解析した．さらにNEB法を⽤いてすべり転位の運動経路の探索およびそ
の障壁⾼さの評価を⾏った．

GaPのすべり転位は，Siと類似した転位コア構造を有することが判明した．ま
た，その強固な共有結合性に起因して⾼い運動障壁を持つことが分かった．
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図 最適化計算によって得られた
すべり転位の転位コア構造


