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1. はじめに

Si系半導体デバイスの性能向上は、その基本素子

である電界効果型トランジスタの素子サイズのスケ

ーリング（比例縮小化）と高集積化によって支えら

れている。しかしながら、微細化による素子の性能

向上に限界が見え始めつつあることから、スケーリ

ング則に依存しない新たな性能向上技術の模索が必

要となってきた。その一つとして、電気的なキャリ

ア移動度が Siよりも高い GeをSi基板上に作製し、

それをトランジスタのチャネルとして利用した高速

電子デバイス応用への試みがある。

Si(OOl)基板上の Ge層成長では、それらの 4%程

度の格子定数の違いから、 Ge層は圧縮歪みを受け、

Ge層の増加とともに歪エネルギーが増大する。その

結果、ある臨界膜厚を超えるとミスフィット転位が

発生し、歪エネルギーを解放する。このように生じ

た転位は、 Ge膜の構造的な不均一性などからくる表

面荒れや膜質の劣化を招き、ひいてはキャリア移動

度の低下などデバイス特性の劣化を引き起こすこと

が報告されている[l]。近年、この Ge膜質の劣化を

防ぐ方法として、水素などのサーファクタントを用

いたエピタキシャル成長技術が提案されている[2]。

これにより形成された Ge/Siヘテロ構造の Ge膜と

Si基板の間には、界面に沿って刃状転位が形成され、

その結果、高品質な Ge膜が作製されることが報告

されている[3]。しかしながら、 Si基板上の Ge膜の

成長過程における初期段階での表面形態、転位を引

き起こす欠陥構造、いわゆる転位芯構造や、転位が

発生する臨界膜厚など基礎的な知見が十分得られて

いないのが現状である。このため、 Ge/Siヘテロ構造

における更なる高品質な結晶膜作製の実現には、 Si

基板上の Ge層成長過程における歪緩和機構と転位

発生の基本的性質をマイクロスケール、特に原子レ

ベルの観点から理解することが求められる。

本稿では、 Si(OO1)基板上の Ge膜成長における歪

緩和機構や刃状転位の形成機構を量子力学の電子論

的立場から明らかにするために、密度汎関数理論の

第一原理に基づいた高精度電子構造計算を実行し、

そこから得られた結果を報告する[4,5]。

2. 計算方法
本研究では、密度汎関数理論(DFT)に基づいた第

ー原理電子構造計算手法を用いている[6]。この第一

原理電子構造計算とは、実験値などの経験的パラメ

ーターを用いずに、式(1)に示す l電子のシュレディ

ンガ一方程式に対応するような Kohn-Sham方程式

を解く方法である[7]。そして、取り扱われている系

の全エネルギーから各原子に働く力を求め、そのカ

に沿って原子核の位置を変化させ、全エネルギーの

最小値（極小値）を求める。これはちょうど、対象

となっている物質のエネルギー的安定構造を求めて

いることに対応する。このような方法により得られ

たSi結晶などの固体の構造的特性（格子定数、ボン

ド長など）は、実験値と比較してもその誤差が 1%

程度以下であることが知られている。解くべき

Kohn-Sham方程式は、

[—翌 +uextCr) + f亨dr'+Uxc (r)]他＝豆 (1)

と書かれる。ただし、電子密度p(r)は、

p(r) =凶屈(r)l2 (2) 
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である。ここで、第 1項は電子の運動エネルギーを

表し、第 2項UextCr)は原子核からの寄与を含めた外

場ポテンシャル、第 3項は電子の古典的なクーロン

相互作用を表している。最後の第4項Uxc(r)は交換・

相関ポテンシャルと呼ばれ、量子的な電子間の相互

作用を表わしている。ただし、 Uxc(r)は、局所密度

近似(LDA)によって近似された関数形を用いている。

具体的な系の構造的安定性や電子特性を調べるた

めには、式(1)で表した Kohn-Sham方程式の解を数値

的に精度良く求めることが必要である。このために、

本研究では 3次元の空間を有限のグリッドで分割す

る実空間差分法を採用した実空間密度汎関数理論

(RSDFT)コードを用いている[8]。この実空間差分法

の主な利点は、①取り扱う系の空間を小さな部分空

間に分割することが出来るため、それらを各計算ノ

ードに容易に振り分けることができ並列計算機に向

いている、②取り扱う行列の要素が対角要素付近に

集中しているため、行列の演算コストが極めて少な

く済むなどが挙げられる。実空間差分法に関する詳

細は文献[9]、RSDFTコードについては文献[8]に書

かれてある。

3. Ge/Si系ヘテロエピタキシャル成長と

刃状転位

1. 刃状転位の転位芯構造

固 lの左図には、巨視的なイメージとしての Si

基板上の Ge膜とそれらの界面近傍にある刃状転位

のイラストを描いている。また、図 lの右図には、

本研究で提案している転位芯の原子構造として 5員

環と 7員環のペア構造を示している。この欠陥構造

を導入することで、 Si基板の約 4%の格子不整合を

解消するように Ge結晶を積むことができる。この

図1 Si基板上のGe膜とそれらの界面近傍にあ

る刃状転位（左図）。 5-7員環からなる転位芯

の原子構造（右図）。

ため、[110]方向に並んだ24周期構造のSi基板中に、

ただ一つの 5-7転位芯構造を導入する。このように、

転位のある長周期の結晶構造を取り扱うため、ここ

では最大で千数百原子群の大規模な DFT計算を実

行する必要がある。

2. エピタキシャル成長のエネルギー論

Si基板上に作成された Ge膜の成長過程を議論す

るために、フィルムエネルギーを

Yf= 
E-ms出si-m詞 Ge-m皿 H

s -fb (3) 

として定義する。ここで、Eは系の全エネルギー、m紅

mGe、mHはそれぞれSi、Ge、Hの原子数を、 μSi、μGe、μH

はそれぞれ Siバルク、圧縮された Geバルク、 H2分

子の化学ポテンシャルを表している。また、Sは(001)

面の面積を、几はスラブモデル計算によって生じる

下層の表面エネルギーを示している。この几は、計

算モデルから生じる不必要なエネルギーであるため、

全体から差し引かれている。

図2には、転位の存在しない 2x]構造と 5-7転位

構造に関して、式(3)で定義されたフィルムエネルギ

ーのダイアグラムを示している。まず、 Ge層に関す

るフィルムエネルギーの振る舞いを見るために、

2x]構造に着目する。この 2x]構造は、 Ge膜中に転

位の欠陥構造が存在しない構造である。 Ge層が増加

するとともに、フィルムエネルギーが減少していく

ことが見て取れる。そして、おおよそ 4層になると

一定の値Yrx1に近づいていることが分かる。この

y江は、 Ge表面が Si基板との相互作用が無視でき

るほど、十分 Ge層が稜まれた時の 2xl構造のフィ

ルムエネルギーを示している。そのため、 Ge層を 4

層程度積むと 2xl構造のフィルムエネルギーは、そ

れ以上 Ge層を積んでも変化しないことが分かる。

次に、図 lに示すような 5-7転位構造が生じてい

る場合について考える。転位が発生するには、その

核となる転位芯が Ge膜と Si基板の界面近傍のどの

位置でエネルギー的に最も安定であるかを決めるこ

とが重要である。なぜならば、転位芯よりも下側の

Si基板に近い Ge層は圧縮歪みを受けているが、転

位芯の上方にある Ge層は、歪みを受けていないた

めである。そのため、まずエネルギー的に安定な転
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位芯の位置を決めることを考える。 図2(a)の転位構

造モデルAlから A3には、 5-7転位芯が Ge膜の表

面にある場合を表している。このときの Al-A3モデ

ルでは、積まれる Ge層の増加とともに、転位芯と

Si基板との間のGe層が増加していることに注意す

る。 この場合のフィルムエネルギーの振る舞いは、

2xl構造の場合と同じように Ge層が増加すると、フ

ィルムエネルギーが減少していき、やがてある一定

値y説に近づく。 ここで、 y悩はYfx1と同様に Ge表

面近くにある 5-7転位芯と Ge/Si界面との相互作用

が無視できるほど十分小さい場合でのフィルムエネ

ルギーを表している。 図2(b)の結果から、

エネルギーが 4層でy説に到達していることから、

フィルム

5-7転位芯は A2モデルの位置にあることが、エネル

ギー的に好まれることが分かる。

次は、いま決定した 5-7転位芯の上方に Ge層が積

層されていく状況を考える。すなわち、図 2(a)の転

位構造モデルB2から BSにあるように、構造モデル

A2の表面に Ge層が作成されていく場合を考える。

図2(b)から明らかなように、 Geレイヤーの増加とと

もにフィルムエネルギー(B2-B5)が減少していく様

子が分かる。そして、ちょうど転位構造 B5のとき、

2xl構造のフィルムエネルギーYfx1よりも転位構造

のフィルムエネルギーが低くなる。

上の Geレイヤーが、成長初期段階では 2xl構造を

保っているが、 12層積まれると転位構造BSへと変

化する。すなわち、転位が発生する臨界膜厚は 12

層であることが分かる。

3. 走査型トンネル電子顛微鏡像

前節で述べたように、

は非常に困難である。

これは、 Si基板

Ge層が 12層程度積まれる

と転位が生じることが分かった。 このように転位芯

は、 Ge膜表面から十分離れた Ge/Si界面近傍に埋も

れているため、その原子構造などの情報を得ること

ここでは、結晶深部にある転

位構造を、 Ge表面を観察することでその位置を検知

できる可能性を示す。また、 Ge表面を観測する方法

として、走査型トンネル電子顕微鏡(STM)を用いる

ことを提案する。 STMは、半導体や金属表面を原子

レベルで観測できる有用な方法として広く知られて

いる。 STMにおけるトンネル電流lは、表面からの

位置rでの状態密度をPsとすると

I oc fi。tPs(r,EF―eV + <:)dE 
の関係が成り立つ。 ここで、 Vは印加される電圧、

島はフェルミエネルギーである。 したがって、
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ュレーションによる STM像は、表面の状態密度を

フェルミエネルギーから印加電圧まで積分ずること

により求めることができる[lO]。

(a) V=-0.5 V 

~ 

R 
oo 05、
2• 1 '、

↓
4
 

,:+~ 通 ;i 塁:::::::!::•~~~I-費仄：叫：::;::-一
~~ 直属配丘：え：:: 且:: : -----

2
 
4
 
6 8 10 12 14 16 18 20 22 

Ge layers 

図 2 (a)Ge/Siヘテロ構造における刃状転位構

造図。 Al-A3は、転位芯が Ge表面に存在す

る場合、 B2-B5は、転位芯が Ge/Si界面に存

在する場合の転位構造図。 (b)フィルムエネル

ギーの Ge層数依存性。 Al-A3とB2-B5はそ

れぞれ図 2(a)の構造に対応するフィルムエネ

ルギーを表している。

(b) V=+0.5 V 
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図 3 シミュレーションによる STM像： (a)価

電子帯、 (b)伝導帯に関する像。印加電圧はど

ちらも 0.5Vとした。
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図3には、本計算により得られた転位構造モデル

BS (図 2(a))のSTM像を示している。図 3(a)には価

電子帯に関する STM像を、図 3(b)には伝導帯に関す

るSTM像を示している。これらの STM像は、構造

モデルBSの上方からみていることに対応する。価

電子帯の STM像（図 3(a))には、中央付近で暗い（黒

い）線が見えることが分かる。また、伝導帯の場合（図

3(b))では、逆に中央付近に明るい（白い）線が見ら

れる。これらの STM像に見られる暗い、あるいは

明るい線は、ちょうど転位芯構造の上方にあたる。

このように転位が発生すると、[1-1 O]方向に沿って暗

い、あるいは、明るい転位線が STM像内に極めて

明瞭に現れる。

4. まとめ
本稿では、次世代半導体デバイス産業の基盤技術

に関わる Ge/Siヘテロ構造のエピタキシャル成長に

関するテーマを紹介した。千数百原子群からなる刃

状転位構造の計算モデルを取り扱う必要性から、実

空間密度汎関数計算コードを大阪大学サイバーメデ

ィアセンターのスーパーコンピューター上で実行し、

基板上の歪みを受けた Ge膜成長での歪み開放メカ

ニズムと刃状転位形成過程のエネルギー論を明らか

にした。また、刃状転位構造の STM像の計算を実

行し、原子レベルで転位線の観測が可能であること

を示唆する結果を得た。
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