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研究成果の概要（和文）： 
本研究では、Si 基板上の Ge 膜成長過程に生じる刃状転位の原子構造を提案し、第一原理量

子計算を用いてエネルギー論を調べた。その結果、提案された 5-7 員環転位芯構造は安定に存

在し、12 層程度 Ge 層を積むことで刃状転位が生じることを明らかにした。また、刃状転位芯

が存在する Ge 表面の走査型トンネル顕微鏡像(STM)を計算し、STM 像には転位線が見られる

ことが分かった。 
 
研究成果の概要（英文）： 
We investigate atomic structures and energetics of 90°dislocation cores in Ge films on Si 

substrate using the first-principles total-energy calculations. The dislocation core structure 
consisting of five- and seven-membered Ge rings is proposed and found to be stable with 
increasing Ge overlayers. The scanning tunneling microscopy images of 90°dislocation 
core structure are calculated and show the possibility to observe the proposed core 
structure. 
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１．研究開始当初の背景 

Si 基板上の Ge 成長は、通常二次元層状
成長から三次元アイランド成長へと移行
する Stranski-Krastanov(SK)様式が知られて
いる。このような Ge/Si へテロ構造の成長

過程で生じる特徴的な形態を利用して、新
たな機能を持った電子・光電子デバイスの
作製を目指した研究が盛んに行われてい
る。その一つとして、SK 成長に起因する
Ge アイランド構造を積極的に利用して、そ
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れらを量子ドットとして応用した新奇デ
バイスの開発が期待されている。一方、ア
イランドの形態とは対極的な関係ともい
える Ge 平坦膜を Si 基板上に作製する研究
が報告されている。これは、Si 基板と Ge
平坦膜の界面近くに、歪を緩和するための
刃状転位の導入により、Ge のアイランド化
が抑制され、Ge の平坦膜が実現される。一
般に Ge バルクのキャリア移動度が Si バル
クより高いことから、Si 系半導体デバイス
に お け る metal-oxide-semiconductor 
field-effect transistor(MOSFET)などチャン
ネル領域へ応用することで、次世代高速デ
バイス開発への期待が高まっている。この
ように、Ge/Si 系の次世代ナノスケールデ
バイス開発への期待が高まっているにも
関わらず、Si 基板上の Ge 層成長のメカニ
ズムは十分理解されているとは言い難い。
新たな機能を持ったデバイス作製を実現
するには、Si基板上のGe層の成長過程と、
作製された Ge/Si 系構造の基礎電子物性と
を明らかにすることが必要不可欠である。
これまで Ge/Si 系へテロ構造の理論計算に
関して、Ge アイランドに関連した報告はさ
れているが、平坦膜に注目した報告例はほ
とんど知られていなかった。 

 
２．研究の目的 

本研究の目的は、Si 基板上の Ge 膜中に
生じる刃状転位の生成メカニズムと刃状
転位の基礎電子物性を明らかにし、電気
的・光学的な新機能発現の可能性を探索す
ることにある。 

 
３．研究の方法 

本研究を推進するためには、高精度高速
計算を実行できる第一原理量子計算シミ
ュレーションツールと、それらを実行する
ための計算機リソースを必要とする。「大
規模高速量子シミュレーション技術の開
発」プロジェクトにおいて、10,000 原子群
の第一原理密度汎関数計算を目指したシ
ミュレーションツールの開発が行われて
いる。このシミュレーションツールは、本
研究で想定される数千原子群程度の大規
模計算に威力を発揮するもの期待される。
本研究では、シミュレーションツールとし
て、この第一原理実空間密度汎関数計算シ
ミュレーションツールを採用する。また、
本計算ツールは東大物性研コンピュータ
SR11000 上で、1CPU あたり約 3 GFLOPS
の性能を発揮しており、並列化効率 60%程
度のパフォーマンスを有している。 

 
４．研究成果 
(1)通常、Si基板上に積層されるGe膜には、
４％程度の圧縮ひずみが生じる。そのため、

Ge の化学ポテンシャルを圧縮されたバル
クのそれとして選ぶと、図１の 2×1 線に
あるように Ge 層の数を増加していくと、
ある一定値に近づくことが分かる。これは、
Ge 圧縮バルクに近づいていることを意味
しているため、Ge 層が積まれると歪みエネ
ルギーが蓄積されているためである。一方、
Ge/Si 界面近傍に生じる刃状転位の転位芯
の原子構造として、5 員環と 7 員環のペア
からなる構造を考える。この提案されてい
る刃状転位の転位芯構造をGe/Si界面近傍
にもつ Ge 膜のフィルムエネルギーを考え
る。この場合では、Ge 層の増加とともに、
フィルムエネルギーが減少していく様子
が見られる。このように、5-7 員環に存在
することにより、歪みよるエネルギーが開
放されていることが分かった。また、これ
らのフィルムエネルギーの結果から、刃状
転位が発生する臨界膜厚は、12 層であるこ
とが明らかになった。 

 
(2)一般に異種物質界面に存在する欠陥構
造を測定することは極めて難しい。そのた
め、Ge/Si 界面近傍に存在する転位芯の原子
構造は詳しく知られていない。本研究では、
(1)に示したように5-7員環構造を提案する
ことにより、エネルギー論を明らかにした。
ここでは、さらに発生した転位芯の原子構
造を決定するための方法として、走査型ト
ンネル電子顕微鏡（STM）を用いることを提
案する。図２には、刃状転位の発生してい
る場合での Ge 表面の STM 像を示している。
図２(a)と(b)には、それぞれ印加電圧-0.5V
と+0.5V での条件下における STM 像を示し
てある。図２(a)から、転位芯構造がある上

図 1．フィルムエネルギーダイアグラム 



 

 

方では、暗い転位線が[1-10]方向に沿って
走っていることが分かる。一方、図２(b)に
おいては、(a)とは異なり、明るい転位線が
見られる。このように、STM で Ge 表面を観
測することで、転位線を原子レベルで発見
することが可能であると期待される。また、
印加電圧の条件を変化させることで、転位
線が暗いあるいは明るい線として、観測で
きることが分かった。 
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図 2．走査型トンネル電子顕微鏡のシミュ
レーション像 
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