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研究成果の概要： 
表面や界面におけるひずみは表面構造や界面強度を決定する重要な要素である．原子スケール
の構造ではひずみの影響はより重要になる．本研究では，密度汎関数理論に基づく第一原理計
算を援用し，ひずみ誘起量子ドットの形成・成長を制御するキーファクターを探査するために
ヘテロエピタキシャル成長について微視的な視点から解析を行った．Ge/Si(001)ヘテロエピタ
キシー成長において，Ge 吸着原子が感じるポテンシャルエネルギー表面を算出し，濡れ層の堆
積に伴って，吸着サイトは変化しないものの，Ge 吸着原子の表面拡散は変化することを示した．
また，表面上での様々な素過程に対しての活性化エネルギー障壁を評価し，濡れ層の増加によ
って Enrlich-Schwoebel 障壁は増加し，上段テラスと下段テラスとの間の吸着原子の移動は抑
制されることを明らかにした．動的モンテカルロ法による結晶成長シミュレーションを用いて，
基板のひずみによって核形成速度や形成された島の形状が異なることを示した． 
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１．研究開始当初の背景 

表面や界面において，ひずみは例外なく存
在しており，表面構造や界面強度を決定する
重要な要素である．近年の結晶成長技術によ
って薄膜や超格子の作製が可能となってい
るが，このような原子スケールの構造ではひ
ずみの影響はより重要になる．Ge/Si(001)ヘ

テロエピタキシャル成長においては，基板と
薄膜基材の格子不整合から生じるひずみに
よって薄膜上にナノ構造が自発的に形成さ
れる．このようなひずみ誘起による量子ドッ
トはボトムアップ型のナノテクノロジーと
して注目されており，その実用化のためには，
形成メカニズムを解明し，大きさ，形状，分



布を制御する成長条件を見出すことが必要
不可欠である．  
 
２．研究の目的 
本研究では，密度汎関数理論に基づく第一

原理計算を援用し，ひずみ誘起量子ドットの
形成メカニズムを微視的な視点から解明し，
ヘテロエピタキシャル成長を制御するキー
ファクターを探査する． 
 
３．研究の方法 
Ge 吸着原子が表面上で感じるポテンシャ

ル関数を第一原理計算により算出する．表面
に平行な座標を 0.24Åのメッシュに区切り，
各メッシュ点での Ge 吸着原子の吸着エネル
ギーを計算して補間する．各濡れ層膜厚に対
して得られたポテンシャルエネルギー表面
から吸着原子の表面ダイナミクスの膜厚依
存性を評価する．さらに，ダイマー形成やダ
イマーの拡散などの他の素過程についても
安定構造のエネルギー・活性化エネルギー障
壁を第一原理計算から評価する．表面上の複
数の原子が関与する素過程においてはポテ
ンシャル表面の自由度は多次元であるため
nudged elastic band 法を援用して最小エネ
ルギー経路を決定する． 
 実際の結晶成長速度に匹敵する時間スー
ルで原子レベルでのシミュレーションが可
能である動的モンテカルロ法を用いて，エピ
タキシャル成長のシミュレーションを行う．
各素過程の活性化エネルギー障壁や試行頻
度におけるひずみ依存性が結晶成長に与え
る影響を調べる． 
 異材界面の密着特性について第一原理計
算を用いて解析する．界面結合と界面安定性
における格子不整合によるひずみの効果を
調べる． 
 
４．研究成果 
(1)「第一原理計算による吸着原子のポテン
シャルエネルギー表面(PES)」 

Ge/Si(001)ヘテロエピタキシー成長にお
いて Ge 吸着原子が感じるポテンシャルエネ
ルギー表面（PES）を密度汎関数理論に基づ
いて算出した．Ge 濡れ層の各膜圧において，
PES の形状に大きな変化はなく，吸着サイト
は変化しない．主要な拡散経路であるダイマ
ー列上の[110]方向の拡散障壁は Ge濡れ層の
堆積に伴って増加し，Ge 吸着原子の表面拡散
は抑制されることを明らかにした．一方，ダ
イマー列間の[110]拡散障壁は減少しダイマ
ー列上の拡散障壁と同程度となり，表面拡散
におけるダイマー列の影響は小さくなる．こ
れらの PES の変化は Si表面上と Ge濡れ層と
で著しいが，濡れ層膜厚の増加による PES の
変化は小さく，ヘテロ界面の影響は濡れ層数
層で緩和されていることを示した． 

 
(2)「Ge/Si(001)ヘテロエピタキシャル成長
の素過程の活性化エネルギー障壁」 
 Ge/Si(001)ヘテロエピタキシャル成長に
おける表面上での様々な素過程について活
性化エネルギー障壁を第一原理計算を用い
て評価した．反応経路は Nudged Elastic Band
法によって決定した．Ge 濡れ層の増加によっ
て，Enrlich-Schwoebel 障壁は大きく増加し，
ステップで吸着原子が上段テラスから下段
テラスへ下る過程や，下段テラスから上段テ
ラスへ上る過程は抑制されることを明らか
にした．また，二つの吸着原子から吸着ダイ
マーが形成される過程について，Ge 濡れ層が
堆積したときのエネルギー障壁の変化は吸
着ダイマーの種類によって異なることを示
した．ダイマー列上でダイマー列方向に垂直
な吸着ダイマーについては，Ge 濡れ層の増加
によってダイマー形成より解離のエネルギ
ー障壁が小さくなり，形成されにくくなるこ
とを示した． 
 
(3)「動的モンテカルロ法によるエピタキシ
ャル成長における膜厚依存性および基板の
ひずみの効果に関する解析」 
膜厚依存性や基板のひずみの効果を考慮

した成長シミュレーションを動的モンテカ
ルロ法により行った．薄膜成長における表面
上でのそれぞれの素過程に対してエネルギ
ー障壁の膜厚依存性やひずみ依存性を考慮
した．それぞれの素過程の膜厚依存性はすぐ
に集束してしまうものの，活性化エネルギー
障壁の変化を反映して，ヘテロ基板上での島
形状はホモエピタキシャル成長の場合と異
なることを示した．また，基板のひずみによ
って核形成速度や島の形状などを制御しう
ることを示した．一方，上述の第一原理計算
により算出した Ge/Si(001)のエネルギー障
壁を用いてヘテロエピタキシャル成長シミ
ュレーションを行い，局所的な表面構造に着
目した素過程のみでは Ge/Si(001)成長を表
現できないことがわかった．これについては，
島の形成から生じるひずみによる長距離の
相互作用を考慮する必要があると考えられ
る． 
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