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研究成果の概要（和文）：SiC多形制御について，バルクエネルギー，静的表面エネルギー，動的表面吸着エネ
ルギーに対するドーパントの影響をDFTにより検討し，n型4H-SiC安定成長はC終端面かつ窒素ドープ条件でのみ
可能であることを示した。他の条件下では，4H-SiC基板上では多形変形が起きる可能性が高い。また，p型
4H-SiCは，アルミニウムドープで成長させる際に，C終端面，Si終端面いずれも安定成長を困難であることがわ
かった。

研究成果の概要（英文）：In this study, effects of nitrogen and aluminum dopant on the SiC crystal 
structure and poly-type stability were investigated by DFT.  With taking account of the stacking 
energy of additional bilayer, the carbon terminated surface as seed surface with nitrogen doped 
condition is the only condition of 4H single poly-type SiC growth.  Under the other conditions, 
poly-type conversion and inclusion might be occurred. 

研究分野： 結晶成長

キーワード： 炭化ケイ素　結晶成長　不純物

  １版
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研究成果の学術的意義や社会的意義
SiCの普及にたいして最大のボトルネックになっているSiC単結晶基板に関して，初めて理論的に多形制御物理を
明らかにした。この成果は，4H-SiCを絶対安定に成長させるための最適結晶成長条件確立につながり，ポストシ
リコン時代の省エネルギーパワー半導体材料として期待されているSiCの本格的実用化を支えることである。

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に
ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属します。
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１．研究開始当初の背景 
 

昇華法による SiC 単結晶成長では、これまで、例えば 4H-SiC を成長差せる条件とし
て経験的に（（000-1）C 終端面、窒素雰囲気、C/Si 比大雰囲気）が提案されてきたが、
いまだ物理的根拠は不明なままであり、また高確率で 4H-SiC が成長はするが、確率論
にすぎず、未だに多形混入が大きな課題となっていた。一方、多形安定性に関する理論
解析は、SiC 各種多形のバルクエネルギー、表面エネルギーを静的に扱っており、これ
らの結果からは、4H-SiC など、ある特定の多形を選択的に成長させる条件は得られて
いなかった。将来のグリーン社会において重要な役割を果たすことが期待される SiC パ
ワーデバイス応用において，その出発材料となる SiC 単結晶において，多形制御を解決
することが大きな課題となっていた。 
 
２．研究の目的 
 
本研究の目的は、特に結晶成長時の表面物理に着目し、結晶成長表面が関与する多形決定因子

を理論的に明らかにすることで、特に 4H-SiC を絶対安定に成長させるための最適結晶成長条件
を提案・実証し、ポストシリコン時代の省エネルギーパワー半導体材料として期待されている
SiC の本格的実用化を支えることである。 
 
３．研究の方法 
 
これまで経験則で提案されてきた 4H-SiC 成長条件（C 終端面上への結晶成長、窒素雰囲気）

を、DFT を用いて結晶成長時の表面エネルギー安定化の観点で再検討、定量的に評価する。なお、
圧力・温度に関しては、DFT での直接検討が困難ため、結晶成長炉スケールでの解析から導かれ
る気相ガス種存在比・量などと比較することで検討する。これにより、4H-SiC を安定に成長さ
せるための物理的条件を提案する。そのため、以下の研究を行う。 
１．DFT による静的なバルクエネルギーおよび表面エネルギーの定量的評価 
（１）バルクエネルギー評価：ノンドープおよび窒素（ｎ型ドーパント）、アルミニウム（ｐ型
ドーパント）を混入した各種多形のバルクエネルギーおよび結晶格子定数の定量的評価を行う。
他のドーパント物質の効果も検討することでドーパントによる多形安定化の可能性を検討する。 
（２）静的表面エネルギー評価：各 SiC 多形で想定される結晶面を取り上げ、各表面での表面エ
ネルギーを定量的に評価する。あわせて、上記１）と同様に、ドーパントを考慮した表面エネル
ギーを定量的に求め、ドーパントによる結晶成長および多形制御の観点から、表面安定効果を検
討する。 
２．DFT による結晶成長表面エネルギーの定量的評価 
（１）動的表面吸着エネルギー評価：静的表面エネルギー解析から優先的と想定される結晶成長
表面に対して、次層となる原子対がヘキサゴナルサイト、キュービックサイトのどちらに積層し
た場合が表面エネルギー的に安定化するか評価する。 
（２）ドーパントによる安定効果の評価：ドーパントによる結晶成長表面安定化を検討するため、
吸着原子側でドーパント物質を考慮した表面エネルギー解析、バルク中のドーパント物質を考
慮した表面エネルギー解析の定量的評価を行う。 
 
４．研究成果 
 
１．DFT による静的なバルクエネルギーおよび表面エネルギーの定量的評価 
（１）バルクエネルギー評価：図１に，各種ドーパントがバルクエネルギーにおよぼす影響を，
図２に格子定数におよぼす影響を示す。図１から，窒素ドープの場合は 3C が最安定であり，ア
ルミニウムドープの場合は多形間で大きな差が無いことがわかる。これは実験結果と矛盾して
おり，バルクエネルギーが多形を決定しているのではない。図２は，窒素，アルミニウムともに
ドーピング濃度が高くなるに従いバルクヘキサゴナリティが大きくなることがわかる。この時，
窒素ドープは a を縮小，アルミニウムドープは c を拡大することでヘキサゴナリティが変化し
ている。また，いずれも濃度が 1020cm-3を超えると，ヘキサゴナリティが大きく変化するが，こ
れはエネルギー的に不安定な領域に入っており，現実の事象としては無視してよい。 
（２）静的表面エネルギー評価：図 3 に，各 SiC 多形表面での表面エネルギーを示す。図３か
ら，Si終端面では 4H-SiC よりも，3C- ，6H-SiC が安定表面であることがわかる。一方で，C終
端面では，3C- ，6H-SiC よりも 4H-SiC が安定表面であることがわかる。ただし，そのエネルギ
ー差がわずかであり，実際の結晶成長において多形制御のよりどころとすることは難しい。 



 

図１ バルクエネルギー             図２ 格子定数への影響 
  

    （a）Si 終端面                  （b）C終端面 
            図３ 静的表面エネルギー 
 
 
２．DFT による結晶成長表面エネルギーの定量的評価 
（１）動的表面吸着エネルギー評価：図 4に，静的表面エネルギー解析から優先的と想定される
結晶成長表面に対して、次層となる原子対がヘキサゴナルサイト、キュービックサイトのどちら
に積層した場合が表面エネルギー的に安定化するか評価した結果を示す。図４縦軸が正の場合
はキュービックサイト，負の場合はヘキサゴナルサイトが安定である。図４から，ヘキサゴナリ
ティが大きい 4H-SiC を成長させるためには，C終端面を利用することが良いことがわかる。 

図４ 動的表面吸着エネルギー 
 
（２）ドーパントによる安定効果の評価：図 4の条件にたいして，ドーパントによる動的表面吸
着エネルギーの変化を図 5 に示す。図 5 から，Si 終端面において，窒素ドープはキュービック
サイト安定度を維持するが，アルミニウムドープではキュービックサイト安定度が低下するこ
とがわかる。一方で，C終端面では，窒素ドープはヘキサゴナルサイト安定度をより高くするこ
と，一方でアルミニウムドープはヘキサゴナルサイト安定度を大きく低下させることがわかる。
これらをまとめて，図 6 に多形制御におよぼすドーパントの影響を示す。図 6 から SiC-MOSFET
用に期待されるｎ型 4H-SiC は，C 終端面を用いて窒素ドープにより成長させることが良いこと
がわかる。SiC-IGBT 用に期待されるｐ型 4H-SiC は安定成長が極めて困難であることが予測され
る。 
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        図５ 動的表面吸着エネルギーへのドーパントの影響 
 
 

図 6 多形安定条件 
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