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研究成果の概要（和文）： 
	 第一原理計算法と EFED 法を用いて、(1)	 IV 族半導体ナノ構造における誘電率降下の理論計
算による確認、(2)	 薄層化の極限で誘電率が抑制された状況の IV 族半導体物性の探求、(3)	 IV
族半導体誘電率制御のための成長機構の探求、を行った。また発光分光法を用いて、(4)	 IV 族
半導体ナノ構造中不純物の光電気測定、(5)	 IV 族半導体ナノ構造の界面制御効果の検討、を行
った。 
 
研究成果の概要（英文）： 
   Based on the first-principles calculation and the EFED method, we studied (1) lowering 
of dielectric constant in IV semiconductor nano-structures, (2) physical property of IV 
semiconductor nano-structures with reduced dielectric constant, and (3) growth 
mechanism of IV semiconductor nano-structures toward the control of the dielectric 
constant. Based on the luminescence spectroscopy, we also studied (4) opto-electric 
measurement of impurities in IV semiconductor nano-structures, and (5) the effect of 
interface control for IV semiconductor nano-structures.  
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１．研究開始当初の背景 
	 平面型 Si CMOSFETの微細化限界が近づ
きつつある中、新たなデバイスの展開を探る
一環として Siや Geなどの IV族半導体ナノ
構造の物性探索が注目を浴びている。中でも、
サイズ縮小に伴う誘電率εの降下という現
象は、デバイス特性へ大きな影響を及ぼすも

のである。この現象は、半導体ナノ構造一般
において量子閉じこめによりバンドギャッ
プが開き、そのため誘電応答が鈍ることから
早くから予測されていた現象であるが、1994
年に Si クラスターについての理論計算によ
りその存在が明確に示された[Wang et al, 
Phys. Rev. Lett. 73, 1039 (1994)]。そして、
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実験的に得られている CdSeの光学スペクト
ルがこの誘電率ε降下を示していることが、
1996 年に理論計算に基づいて指摘されるに
及び、その存在が広く認知されるに至ってい
る [Wang et al, Phys. Rev. B 53, 9579 
(1996)]。しかし、当時は Si に関する実験的
研究は進捗せず、誘電率降下は実験的に確認
されなかった。その後、IV族半導体ナノ構造
の物性が再び注目を浴びるにつれ理論検討
による報告が何件かあったが、2008 年にな
って(100)SOI (silicon on insulator)基板の上
層 Si 層を用いた分光エリプソメトリ測定に
より、ようやく 10nm以下の膜厚で誘電率ε
が顕著に降下するという実験的な証拠が報
告された[Yoo et al, Phys. Rev. B 77, 115355 
(2008)]。さらには、2009 年に、P がドープ
された Si量子ドットを用いた EDMR（電流
検出型電子スピン共鳴分光）測定により、P
起源の不純物電子のドットサイズ縮小に伴
う局在化が観測され、やはり誘電率ε降下に
よって説明されている[Pereira et al, Phys. 
Rev. B 79, 161304 (2009)]。ただ、いずれの
実験も極めて難しい実験であり、その信憑性
はこれからの議論を待たざるを得ない。 
	 誘電率εは、電子の分極による寄与と格子
変形を伴うイオンの分極による寄与に分け
られるが、Si や Ge 等の IV 族半導体の場合
は前者の寄与が重要である。誘電率εの降下
は、誘電遮蔽能力の低下を意味し、クーロン
相互作用が増す。例えば、半導体中の不純物
準位のエネルギー準位は 
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と書けるので、誘電率εが小さくなると、エ
ネルギー準位Enは深くなり、間隔も拡がる。
ドーパントの場合は不純物キャリアの束縛
力が増大するため、ドナーやアクセプタとし
ての不純物活性化エネルギーが増大して、不
純物キャリアは活性化しづらくなり、キャリ
ア密度の低下をもたらす。しかし、その一方、
不純物原子核周辺に不純物キャリアの波動
関数は局在するため、核スピン−電子スピン
相互作用が強まるほか、軌道−スピン相互作
用も強まる。そして、励起子の場合は束縛力
が増大するため、発光効率の向上が期待され
ることになる。従って、電界効果トランジス
タ（FET）型のデバイス応用を考えた場合は
抑制すべき現象であるが、光電子デバイスや
電子スピン・核スピンを利用する新規デバイ
スにおいては促進すべき現象であり、その実
態の確認と詳細制御手法の確立が急がれる。 
 
２．研究の目的 
	 半導体をナノ構造化すると誘電率εが降
下するという現象は、半導体ナノ構造を用い
るデバイス特性に大きな影響を及ぼすもの

である。本研究では IV 族半導体における誘
電率ε降下の起源を探り、むしろその誘電関
数ε(r,ω)を積極的に操作してデバイス特性
向上に有効利用する指針を得ることを目的
とする。 
 
３．研究の方法 
	 第一原理計算、および我々が独自に開発し
た EFED 法を理論検討に用いた。EFED 法は、
計算する系の領域を二つに分割し、この二つ
の領域の間に電位差を与えて計算する新し
い第一原理計算法で、物質における静的な誘
電応答をパラメータ無しで厳密に理論的に
検討することを可能とする。	 
	 一方、実験においては、キャリア注入によ
る発光分光法を中心に行った。発光スペクト
ルが、半導体ナノ構造の電子状態を詳細に反
映することを本研究に活用した。	 
	 
４．研究成果	 
（１）IV 族半導体ナノ構造における誘電率降
下の理論計算による確認	 
	 Si(100)ナノ薄膜をプロトタイプとして、
帯電した状況の電子状態を第一原理から計
算すると共に、光学誘電率の第一原理計算を
行い、両者の比較・検討から誘電率変化の詳
細機構を確認した。	 
	 具体的には、二重ゲート構造を持つ１原子
層から１０原子層のシリコン（１１１）極薄
膜の帯電した完全反転領域における実効誘
電率を、EFED 法を用いて第一原理計算に基づ
いて計算した。そして、シリコン層が薄いほ
ど実効誘電率が低いことを確認した。実効誘
電率は膜厚に依存するだけでなく、ｎ型に帯
電しているか、ｐ型に帯電しているかの違い
にも依存することがわかった。また、膜厚方
向の位置にも依存した。そして解析の結果、
このような結果になる理由としては、次のよ
うな二つの起源があることがわかった。	 
①	 電束密度 D が均一でなく膜厚方向に強い
依存性を持っていること	 
	 膜の中心で電束密度 D の符合が変化する。
このことから、誘電応答は、二重極でなく四
重極となっている。	 
②	 実効遮蔽長に対する有限サイズ効果	 
	 バルクの半導体では、遮蔽長はプラズマ振
動数とバンドギャップで決定する。しかし、
極薄膜では、有限サイズであるため、遮蔽長
は系のサイズで決まる。さらに、電束密度 D
が大きく変化しているため、遮蔽長はこの D
の変化のスケールによって支配されてしま
う。	 
	 さらに、影島−白石法を用いて光学誘電率
を計算したところ、こちらにも顕著なサイズ
依存性が現れること、帯電によって決定され
る薄膜の誘電率が光学誘電率より小さいこ
と、を明らかにした。このことから、ナノ構



造表面での誘電率減少効果の他、帯電時には
ナノ構造中心部での誘電率減少効果が発生
することが明らかとなった。	 
（２）薄層化の極限で誘電率が抑制された状
況の IV 族半導体物性の探求	 
	 EFED 法に基づいて、原子１層の厚さのシリ
コンである２次元物質平面ポリシラン（図
１）で電極ができたナノキャパシタの物性を
検討した。	 
	 電極間の距離と電位差を同時に変えて非
古典的な効果を解析した。量子容量効果によ
り、電極間距離を固定しても、電位差を変え
ると実効的な距離が減少した。また、静電容
量を詳細に解析すると、電極材料の誘電分極
により、電極間距離や電位差によって実効電
極表面位置が複雑に変化していた。電極材料
の平面ポリシランが低い誘電率を持ってい
ることを反映して、誘電分極効果は量子容量
効果に比べて一桁小さかった。	 

	 
（３）IV 族半導体誘電率制御のための成長機
構の探求	 
	 ナノ構造化による IV 族半導体の誘電率制
御のためには、任意のナノ構造を制御して形
成することが重要である。SiC 上グラフェン
では、ナノアイランド構造やアロー構造、フ
ィンガー構造と言ったナノ構造が形成され
ることが実験的に明らかになっており、これ
らのナノ構造を任意に作り分けることがで
きれば、グラフェンの誘電率制御が期待でき
る。そこでこの SiC 上グラフェンナノ構造を
IV 族半導体ナノ構造のプロトタイプとし、
SiC の熱分解によってグラフェンが形成され
るメカニズムを検討することを通じて、逆に
任意のグラフェンナノ構造をどのように形
成したら良いのか、その制御指針を解明する
ことを目指した。	 
	 まず、グラフェンナノアイランドの形成機
構を第一原理計算を用いて検討し、エッジが
C-C 結合以外で終端されないという、SiC 上
特有の埋め込み構造が可能であることを明
らかにした。さらに、誘電率決定に重要な電
子状態を明らかにし、ジグザグエッジ特有の
エッジ状態が現れることを明らかにした。	 
	 次に成長機構の詳細の検討を行った。SiC
上では熱分解によって Si が脱離することで

表面に余剰 Cができ、その余剰 Cが凝集する
ことでグラフェンが形成されるが、この時 Si
脱離が発生する場所と余剰 Cが凝集する場所
は空間的に異なっていると考えられること
が明らかになった。表面において空間的な役
割を分けるものとしてはステップが最有力
であることから、熱分解と C凝集におけるス
テップの役割の重要性が示唆された。さらに、
C 原子がステップ端からグラフェン島として
析出・成長する可能性を明らかにした。	 
	 
（４）IV 族半導体ナノ構造中不純物の光電気
測定	 
	 IV 族半導体ナノ構造のプロトタイプとし
て極薄シリコン層に着目し、ナノ構造内の不
純物準位を通して誘電率変化を確認するこ
とを目指して、不純物を導入した極薄シリコ
ン層の光電気測定を行った。	 
	 まず、SOI 基板を利用して 10nm と 25nm の
膜厚を持つ Si(100)薄膜へのトンネル電流注
入による発光スペクトル（EL スペクトル）の
分析を行い、外部からのゲート電界印加（シ
ュタルク効果）により、Si 薄膜中の量子閉じ
込め準位からの発光スペクトルと P不純物起
源の発光スペクトルの分離観測に成功した。
誘電率は、量子閉じ込め準位や不純物準位の
エネルギー位置の詳細に影響を与えるため、
この技術を用いることで、半導体ナノ構造中
の誘電率を直接評価できる可能性が明らか
となった。特に不純物はナノ構造中に局在す
るため、局所的な誘電率を評価できる可能性
もあり、注目に値することも明らかとなった。	 
	 次に、薄層 SOI-MOSFET に対し電子トンネ
ル分光を行うことを試み、シリコン層の二次
元状態形成を確認。さらに、同様の薄層
SOI-MOSFETにpコンタクトを設けたデバイス
を作成（図２）し、今度はトンネル電子注入
と正孔供給を行い、シリコン量子井戸からの
バンド端に近い発光を確認。その結果から薄
層 SOI による閉じ込めが発光効率向上に寄与
していることがわかった。そして、
SOI-MOSFET のチャネル層に不純物を導入、ゲ
ート電界効果により巨大なシュタルクシフ
トが観測された。	 

 
図 1. 電極に用いた平面ポリシランの(a)
バンド構造と(b)状態密度 

 
図２. 検討に用いた(a)デバイス構造と
(b)発光のメカニズム。 



（５）IV 族半導体ナノ構造の界面制御効果の
検討	 
	 SIMOX を用いた 3nm もしくは 6nm の SOI 膜
厚の極薄チャネル MOSFET を用いて、EL 発光
スペクトルを検討した。SIMOX を用いたこと
で大きな谷分離が生じ、ゲートバイアスの印
加により、TO フォノン発光を逆転する強いノ
ンフォノン発光を観測することに成功した。
このことは、SIMOX における良好な SiO2/Si
界面の形状が Si 井戸部内のキャリアに対す
る閉じ込めに影響を与えているということ
であり、閉じ込めによるナノ構造化によって
誘電率を制御する際には界面制御が重要で
あることを示唆している。	 
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