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研究成果の概要（和文）：　Si、Ge のバンド異方性と印加した種々の歪みの方向、伸縮のシナジー効果により、バン
ド構造が顕著に変化する。Si価電子帯について、歪みにより誘起されるバルクバンド、表面サブバンドの異方性を解析
し、ホ－ル移動度の向上に寄与する歪みを探索した。また、結晶単位胞内の２つの原子の相対変位（内部歪み）がバン
ドに及ぼす顕著な効果を明らかにした。
　Geの間接-直接バンドギャップ転移を起こす１軸伸張の方向、２軸伸張の面方位を見出し、転移が起こる歪み量を評
価した。
　角度分解光電子分光法でSi価電子帯を測定し、２軸伸張により小さい面内ホール有効質量を持つバンドが価電子帯頂
上に持ち上がることが分かった。

研究成果の概要（英文）：  Band anisotropy of Si and Ge and applied tensile or compressive strain with vari
ous orientations cooperate synergistically to change the band structure remarkably. As for the Si valence 
band, we have investigated the anisotropy of the bulk band or the surface subband induced by strain, and s
earched for those strain types which contribute to improve hole mobility. Furthermore, we have clarified t
he conspicuous effect of relative atom displacement of two atoms in the crystal unit cell (internal strain
) on the band structure. 
  We have found the direction of uniaxial tensility and the plane orientation of biaxial tensility which c
ause the indirect-direct band-gap transition of Ge, and evaluated the strain magnitude where the transitio
n occurs. 
  Observing the Si valence band by angle-resolved photoemission spectroscopy, we have found that biaxial t
ensility lifts up the band with a small in-plane hole effective mass to the valence top. 
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１．研究開始当初の背景 
これまでシリコン(Si)電子デバイスは微細

化により高速化などの高性能化が進んでき
たが、それも限界に近づき、新しいアプロー
チが模索されている。その１つは歪みを加え
て電子構造を変化させることにより、キャリ
ア移動度を向上させ、デバイスの高速化を実
現することである。もう１つは Si を、キャリ
ア移動度の向上が期待される別の物質で代
替することであり、ゲルマニウム(Ge)が有力
候補となっている。歪みを用いるアプローチ
では、種々の方向を持つ伸張、圧縮の１軸、
２軸歪みから、キャリア移動度を向上させる
有利な歪みを検索する必要がある。 
最近、Geに伸張歪みを加えることにより、

バンド構造が間接バンドギャップから直接
バンドギャップへ転移することが理論的に
予言された。この転移が起こると、低エネル
ギー側での光吸収強度が顕著に増大し、太陽
電池への応用が期待される有力な材料とな
る。このように、歪みを加えてバンドギャッ
プを変化させることにより、光吸収帯が制御
できる可能性がある。 
 
 
２．研究の目的 
理論的研究では、現代版 k‧p 法と第一原理

計算を相補的に用いて、実験的研究では高分
解能角度分解光電子分光法を用いて、Si、Ge
のバルクバンド、表面サブバンドに及ぼす歪
みの効果を解析する。とくに種々の方向を持
つ伸張、圧縮の１軸、２軸歪みからキャリア
移動度の向上に寄与する有利な歪みを検索
する。また、これまであまり考慮されてこな
かった内部歪み（結晶単位胞内での２つの原
子の相対変位）がバンド構造に及ぼす効果を
明らかにする。 
伸張歪みによるGeの間接-直接バンドギャ

ップ転移について、内部歪みを含む歪みの効
果を解析し、種々の方向の１軸、２軸伸張か
ら転移が起こる歪みを見出し、転移が起こる
歪み量を評価する。 
 
 
３．研究の方法 
(1) 理論的研究 
表面価電子サブバンドの計算には、６個の

基底を使用する k‧p 法による表面電子状態の
計算に歪みの効果を組み込む方法を用いた。 
Si バルクバンドに及ぼす歪みの効果につ

いては、現代版 k‧p 法と第一原理計算を相補
的に用いた。現代版 k‧p法は、30 個の基底を
用い、ブリルアン帯全域で第一原理計算の結
果が再現できる簡便な方法である。第一原理
計算では、スピン-軌道相互作用を含む擬ポ
テンシャルを使用する局所密度汎関数法を
用いた。 
Ge のバンドギャップ転移については、スピ

ン-軌道相互作用を含む擬ポテンシャルを使
用する混成汎関数法を用いた。混成汎関数法

では、ハートリー・フォック近似の交換項を、
勾配近似を併用する局所密度近似の交換項
に混合することによって、バンドギャップな
どの計算精度が顕著に向上する。 
その他、Si 表面や量子井戸に形成された低

次元電子系の励起については、電子間の交
換・相関の効果を考慮するために、局所場補
正の理論や時間依存局所密度汎関数法を用
いた。 
 

(2) 実験的研究 
Si 及び Ge の価電子帯のバンド分散の測定

には、高分解能角度分解光電子分光(ARPES)
法を用いた。試料は Si(001)、Si(111)、
Ge(001)及びSiGe上の2軸伸張歪みSi(001)、
SOI(001)である。超高真空中での加熱によっ
て清浄な表面を作成し、清浄表面や１原子層
程度の金属を吸着させた表面について ARPES
測定を行った。ARPES の光源には He ガスを
ECR 放電させて得られる真空紫外光をモノク
ロメーﾀで分光した光を、また電子分光器に
は半球静電型アナライザを用いた。2 軸伸張
半導体中の歪み量はラマン分光を用いて調
べた。 
 
 
４．研究成果 
(1) Si表面反転層サブバンドに及ぼす歪みの
効果（研究発表のみ） 
k‧p 法によるサブバンド計算に歪みの効果

を組み込む方法を用いて、Si 表面反転層サブ
バンドに及ぼす歪みの効果を解析した。面内
で１軸圧縮歪みを加えると、Si(001)表面で
は歪みと垂直な方向でのホール有効質量m*が
低下するのに対し、Si(111)表面では、歪み
と平行な方向での m*が低下する。これは面方
位に依存して歪みの効果が異なることを示
す。この m*の低下は、ホール移動度の向上に
寄与する。 
サブバンドの構造は複雑であり、サブバン

ドに及ぼす歪みの効果を解析するためには、
バルクバンドに及ぼす歪みの効果を十分理
解することが不可欠であることが分かった。 
 
(2) 様々な方位の歪みにより誘起される Si
価電子帯の異方性 
現代版 k‧p 法と第一原理計算を相補的に用

いて、様々な方位の１軸あるいは２軸歪みに
より誘起される価電子帯の異方性を解析し
た。[100]、[111]、[110]、[11 2 ]方向の１軸
歪み、(001)、(111)、(110)面内の２軸歪み
を考えた。２軸歪みについては、垂直応力ゼ
ロの条件のもとでの垂直圧縮を伴う２軸伸
張も考察した。 
①考えたすべての方位に対して、１軸圧縮で
の歪みと平行な方向、および２軸伸張での歪
み面と垂直な方向において、ホール有効質量
m*が顕著に低下した。[100]、[111]、[110]、
[11 2 ]方向の１%１軸圧縮に対し、ホール有効
質量比 m*/meはそれぞれ 0.18、0.12、0.13、



0.15 であった。また、(001)、(111)、(110)
面内の１%２軸伸張に対し、m*/me はそれぞれ
0.17、0.12、0.13 であった。 
②１軸圧縮（伸張）に対する m*/me の角度依
存性は、この１軸圧縮（伸張）と垂直な面内
での２軸伸張（圧縮）のそれとほとんど定量
的に一致する。このことは１軸圧縮（伸張）
の効果とこの１軸圧縮（伸張）と垂直な面内
での２軸伸張（圧縮）の効果が同等であるこ
とを示す。 
③垂直応力ゼロのもとでの２軸伸張を考え、
これに伴う垂直圧縮が価電子帯に及ぼす効
果を解析した。この垂直圧縮は m*/me の角度
依存性には影響を及ぼさないが、一番エネル
ギーの高い第１価電子帯と第２価電子帯の
エネルギー間隔を広げ、m*の小さい第１価電
子帯がより低エネルギー側に伸びるように
なる。 
 
(3) 歪み Si の価電子帯に及ぼす内部歪みの
効果 
第一原理計算により、結晶単位胞内にある

２つの原子の相対変位、すなわち内部歪みが
歪みSiの価電子帯に及ぼす効果を解析した。
考える１軸あるいは２軸歪みに対し、垂直応
力ゼロの条件のもとで、垂直歪みと内部歪み
を変えながら全エネルギー最小の原子配置
を求めた。低いホール有効質量が得られる
[111]（ [110]）方向の１軸圧縮と(111)
（(110)）面内の２軸伸張について、垂直歪
み無しのこの歪み、一様な垂直歪み、内部歪
みを順次印加する３段階において、[111]
（[110]）方向のバンド分散を調べた。 
①内部歪みパラメーターが大きくなるにつ
れて、第１価電子帯と第２価電子帯のエネル
ギー間隔が著しく広がり、m*/me=0.10-0.11
の第１価電子帯が第２価電子帯と交差ある
いは混成するまで低エネルギー側に伸びる
ようになる。これとは対照的に、第２価電子
帯と第３価電子帯のエネルギー間隔は３段
階を通してあまり変わらない。 
②①で述べた第１、第２価電子帯のエネルギ
ー間隔の顕著な増大は、内部歪みによる単位
胞内での結合角の変化と密接に相関する。
[111]（[110]）方向での結合が強いバンドの
エネルギーを上げる結合角の変化と、(111)
（(110)）面内での結合が強いバンド（[111]
（[110]）方向での結合が弱いバンド）のエ
ネルギーを下げる結合角の変化の相乗効果
により、エネルギー間隔が顕著に増大する。 
 
(4) 伸張歪みにより誘起されるGeの間接-直
接バンドギャップ転移（論文作成中） 
混成汎関数法を用い、内部歪みを考慮して、

伸張歪みにより誘起されるGeの間接-直接バ
ンドギャップ転移を解析した。転移が起こる
歪みを検索し、転移が起こる１軸伸張の方向、
２軸伸張の面方位を見出し、転移が起こる歪
み量を評価した。室温での[001]、[111]方向
１軸伸張では、それぞれ歪み量 4.2%、3.7%

で、(001)、(110)面内２軸伸張では、それぞ
れ歪み量 1.5%、2.3%で転移が起こる。前述の
3.7%、1.5%という値はそれぞれ、先行研究の
値 4.2%、2.0%よりも小さく、転移の実現に有
利な値である。なお、[110]方向１軸、(111)
面内２軸伸張では転移は起こらない。 
 
(5) SiGe 上に成長した 2軸伸張歪み Si(001)
の価電子帯バンド分散構造と歪み量 
ARPES 測定では、2 軸伸張歪みによって価

電子帯頂上で面内方向の重い正孔バンドと
軽い正孔バンドの縮退が解け、軽い方が
50meV 程度フェルミ準位側にシフトする結果
が得られた。ラマン分光でこれらの試料の歪
み量を調べた結果、約 1％の伸張歪みが印可
されていることが判明した。本研究課題で得
られた理論計算の結果と実験結果を比較す
ると、2 軸伸張歪みにおいて価電子帯頂上の
縮退が解け、軽い正孔バンドがフェルミ準位
側にシフトする点は定性的に一致した。しか
し定量的には、実験で得られた軽い正孔バン
ドのシフト量(50meV)は計算結果で得られた
シフト量(100meV)の半分となり定量的な一
致は得られなかった。この原因として、実際
の試料での表面近傍における歪みが、計算に
用いられた理想的な歪みとは異なることが
考えられる。この相違点の解明は今後の課題
である。(2011 年物理学会武田ら) 
 
(6) Si(111)のサブバンド分散の面内異方性 
ARPES の測定結果から、ホールサブバンド

の面内有効質量について、重い正孔の有効質
量は[110]方向のほうが[11 2 ]方向より重い
ことが判明した。この異方性は第一原理計算
で得られるバルクバンド分散の異方性と同
じであった。このことから、サブバンド分散
はバルクバンド分散の性質を受け継いでい
ると言える(投稿中)。 
 
(7) Ge(001)面の価電子帯頂上のバンド分散 
Ge(001)の価電子帯頂上近傍のバンド分散

を ARPES で測定した結果、通常の 3本のバル
ク価電子バンド以外に、もう一本のバンドが
出現することを見出した。表面構造を変化さ
せても 4 本目のバンドが出現することから、
このバンドは表面近傍に局在する表面共鳴
状態であると考えられる。また、新たに 4本
目のバンドはバルクバンドと相互作用し、バ
ルクバンドを変形させることを見出した。得
られたバンド形状のフィットから、このバン
ド間相互作用定数を 0.08eV と決定した。（こ
の成果により学生の坂田智裕（当時 D2）が
2014年1月ゲートスタック研究会 服部賞を
受賞）（本研究会 坂田ら、および 2014 年 1
月 Symposium on Surface and Nano Science, 
Sakata ら） 
 
本研究を補強するものとして、Si などの半

導体表面や半導体量子井戸に形成された低
次元電子系の研究、有機半導体のバンド構造



の研究も行った。 
 
(8) Si微傾斜表面に形成された金属ワイヤー
に生ずる低次元プラズモン 
Si(001)微傾斜表面に形成されたDyシリサ

イドナノワイヤー、および Si(111)微傾斜表
面に形成された Pb ナノワイヤー配列に生ず
る低次元プラズモンを解析した。時間依存局
所密度汎関数法や局所場補正の理論と電子
エネルギー損失分光を相補的に用いた。 
Dy ワイヤーでは、幅 28Å, 40Åの２種類の

ワイヤーのうち、幅の広い方のみが金属的で
あり、擬１次元プラズモンに寄与することが
分かった。Pb ワイヤーでは、Pb の被覆度に
依存して、少数のサブバンドで構成される帯
状電子系の幅が変化することが分かった。 
 
(9) 狭ギャップ半導体表面に形成されたキ
ャリア蓄積層のサブバンド構造 
吸着により n 型 InSb 表面、n 型 InAs 表面

に誘起されるキャリア蓄積層のサブバンド
構造を解析した。非放物型の伝導帯分散を局
所密度汎関数法に組み込む方法を、InSb 表面
では走査トンネル分光と、InAs 表面では光電
子分光と相補的に用いた。上記の方法により、
実験結果を定量的に解析することができた。 
 
(10) 半導体量子井戸に形成された強相関２
次元伝導電子系のプラズモン 
有限温度局所場補正（交換・相関補正）を

用いて、極低密度の強相関２次元伝導電子系
のプラズモン(PL)を解析した。この補正の有
効性、交換-相関ホールの大きさ、PL エネル
ギーの顕著な温度依存性などを論じた。 
 
(11) 有機半導体のバンド構造（論文作成中） 
ファン・デル・ワールス相互作用を考慮し

た第一原理計算により、α 型亜鉛フタロシア
ニン結晶のバンド構造を解析した。格子定数
の変化が、有機分子の積層方向のバンド幅に
大きな影響を与えることが分かった。 
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