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研究成果の概要（和文）：  
収差補正透過型電子顕微鏡観察と独自に開発した偽像処理法を組み合わせることにより、
3C-SiC/Si(001)界面の原子配列構造を明らかにした。また{111}積層欠陥と界面の接合領域の原
子配列構造を解析し、積層欠陥エッジは 30°ショックレー部分転位であること、および格子歪
みが大きく緩和されていることを明らかにした。エピタキシャル界面形成初期の炭化プロセス
中に既に大量の積層欠陥が発生していることも明らかとなり、積層欠陥形成メカニズムのモデ
ルを提案することに成功した。 
 
研究成果の概要（英文）： 
Three-dimensional atomistic structure of the 3C-SiC/Si(001) interface was clarified by 
utilizing aberration-corrected TEM and a newly-developed image processing method to 
eliminate artificial image contrast. We clarified also that the edge of a {111} stacking 
fault starting at the interface was a 30°Shockley partial dislocation. The lattice strain 
around the dislocation has been minimized by a neighboring interfacial step. It was also 
clarified that a lot of stacking faults had been generated in the initial stage of the 
growth, that is, during the carbonization process of the silicon surface. Based on the 
results, we succeeded in proposing a model for the generation mechanism of the stacking 
faults. 

 

交付決定額 

                               （金額単位：円） 

 直接経費 間接経費 合 計 

交付決定額 3,400,000 1,020,000 4,420,000 

 

研究分野：工学 

科研費の分科・細目：応用物理学・工学基礎、薄膜・表面界面物性 

キーワード：3C-SiC/Si(001)界面、界面構造解析、収差補正透過型電子顕微鏡、偽像処理、第

一原理計算、積層欠陥、ミスフィット転位、界面ステップ 

 

１．研究開始当初の背景 
シリコンカーバイド(SiC)は、シリコンに

替わる次世代の高圧・高速デバイス用材料と
し て 期 待 さ れ て い る 。 中 で も 立 方 晶
SiC(3C-SiC)はSiウェハ上にヘテロエピタキ
シャル成長可能であり、大口径化や製造コス
ト抑制、既存の半導体プロセスとの可換性の
面で有利であり、中耐圧の高速デバイス材料

として期待されている。現状の最大の問題点
は高密度に形成される積層欠陥であり、リー
ク電流増加、キャリア移動度低下、および絶
縁破壊電圧低下を引き起こす。これらは Si
基板との界面から発生しており、欠陥抑制に
向けた生成メカニズム解明のためには界面
での原子配列構造解明が必須である。 
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２．研究の目的 
 収差補正透過型電子顕微鏡（収差補正 TEM）
を用いて 3C-SiC/Si(001)界面を観察し、エピ
タキシャル構造および積層欠陥の付け根の
構造を原子レベルで解明する。得られた実験
結果をもとに、積層欠陥密度低減のためのプ
ロセス改善に向けた知見を取得する。 
 
３．研究の方法 

近年の収差補正装置の登場により TEM像分
解能は 1Åまで向上し、界面ぼやけ効果
(delocalization 効果)も抑制されることと
なった。しかし引き替えに像コントラストの
低減を招き、原子位置と対応しない偽像の問
題が顕在化することとなった。本研究では独
自に考案した手法[1,2]を用いてこの偽像を
取り去り、非常に高い信頼度の構造決定を行
う。Si 基板表面の炭化処理および化学気相成
長法(CVD)により形成された 3C-SiC/Si(001)
界面および積層欠陥との接合部の原子配列
構造を、[110],[100],[001]方向から観察し
た。 
 
４．研究成果 
(1) 積層欠陥の無い領域のエピタキシャル
界面構造を[110],[100]両方向から観察し、
偽像処理を施すことによって各方向からの
投影原子配列を確定することに成功した(図
１)。どちらの投影像においても界面領域に
特徴的な原子配列が確認され（図中の楕円）、
Si 格子に対して 4倍、SiC 格子に対して 5 倍
の長周期を持つ界面遷移層が形成されてい
ることが明らかとなった。 
 

図 1：3C-SiC/Si(001)エピタキシャル界面
の原子配列の観察[発表論文③より]。各図
の右側領域は、構造モデルを用いた電子顕
微鏡像シミュレーション。 
 
この 2方位からの実験結果が互いに矛盾し

ないように、かつ４族半導体元素の特徴であ
る sp3 結合配位を大きく崩すことなく原子配
置を最適化した結果、界面遷移構造の 3次元
原子配列構造を決定することに成功した(図

２)。 
 

図 2：3C-SiC/Si(001)界面の 3 次元原子配
列モデル[発表論文③より]。(b),(c),(d)
はそれぞれ[110],[100],[1-10]方向から
見た原子配列。 

 
この構造モデルを[110],[100]の両方向か

ら投影した原子配列構造(図 2(b),(c))をも
とに行った電子顕微鏡像シミュレーション
は、図１右側に示すように実験像と非常によ
い一致を示した。この構造モデルでは全ての
原子が sp3 結合配位に近い結合でつながって
おり、ダングリングボンドが存在しないため、
安定な構造であると考えられる。エネルギー
的な妥当性は、第一原理計算によっても確認
され、原子座標の最適化もなされた。これま
でこの界面に関しては、分解能の足りていな
い電子顕微鏡像や、理論計算のみに基づく構
造モデルなどが様々に提案されていたが、本
研究成果により最終結論が得られたものと
言える。 
  
(2) 図２の界面原子配列をミスフィット転
位の観点から理解するために、上下結晶の格
子面のつながりを詳細に検討した。その結果、
この界面は<110>方向に走る Lomer 転位と
<100>方向に走る刃状転位の 2 次元ネットワ
ークによってヘテロエピタキシャル接合さ 
 

図 3：[001]方位からの界面観察（プランビ
ュー観察）と構造モデルに基づくミスフィ
ット転位の 2 次元ネットワーク表示[発表
論文①より]。 



 

 

れていることが明らかとなった(図３)。これ
は [001]方位からのプランビュー観察結果
とも一致していた。この Lomer 転位芯の原子
配列は従来転位論に基づき類推されていた
ものではあるが、本研究で初めて実験的に直
接観察された。 
 
(3) エピタキシャル接合の原子配列構造が
判明したため、次に積層欠陥と界面の接合構
造を<110>方向から観察した。この結果、図
４に示すように、接合部は常に界面ステップ
と同じ位置に現れることが明らかとなった。
従来 Si基板上の 3C-SiC 膜に発生する積層欠
陥に関しては、界面側に 90 度ショックレー
部分転位が形成されていると考えられてき
た。しかし図 4において、(1-11)面のスタッ
キング順序と転位芯まわりの(-111)面の抜
けを具体的に確認したところ、実際は 30°部
分転位が形成されていることが判明した。 
 

図 4：界面ステップと隣接した積層欠陥
(SF)の終端構造[発表論文①より]。 

 
(4) 通常、界面ステップの両側では SiC と Si
の格子定数差から歪みが生じてしまい、歪み
エネルギーが蓄積されてしまう。今回、図４
のように界面ステップと隣接して{111}積層
欠陥が形成されている構造について、近傍の
結晶格子の歪みを解析した。その結果、界面
ステップと積層欠陥が隣接することにより、
界面平行方向にも界面垂直方向にも格子ミ
スマッチが大きく緩和されていることが明
らかとなった（図 5）。このように周囲の歪み
エネルギーを大幅に低減していることが、界
面ステップ近傍から積層欠陥が発生する主
要な原因であることが判明した。 
 
(5) 膜成長中における積層欠陥同士の消滅
機構は、undulation 基板上の 3C-SiC 膜にお
いて積極活用されている。該当すると思われ
るイントリンシック型積層欠陥同士の対消
滅部分を観察した結果を図６に示す。従来こ 

図 5：積層欠陥により界面ステップ近傍の格
子歪みが緩和される機構の模式図説明。 

 
の消滅部分には Stair-rod転位が形成されて
いると考えられてきたが、本研究ではその原
子配列構造を直接観察することに成功した。
一方、エクストリンシック型や双晶が絡んだ
場合、対消滅はほとんど発生しないことが確
認された。この結果に基づき、イントリンシ
ック型以外の積層欠陥を作り出さないよう
な界面制御が本質的に重要であることを結
論づけた。 
 

図 6：イントリンシック型積層欠陥の対消
滅分の観察[発表論文①より]。 

 
(6) 成膜プロセス中における積層欠陥形成
時期を調べるため、エピタキシャル膜形成の
初期段階にあたる炭化プロセス途中で中断
した試料の電子顕微鏡観察を行った。その結
果、シリコン表面が数 nm炭化された時点で、



 

 

既に大量の積層欠陥が発生していることが
判明した。このことは、CVD により膜が堆積
していく過程ではなく、炭化反応により Si
表面が浸食されていく過程において積層欠
陥が発生することを示す重要な結果である。 
 

図 7：炭化プロセス途中で中断した SiC 膜
の電子顕微鏡像。矢印で示した位置に大量
の積層欠陥が発生。 

 
(7) 図 5で考察した積層欠陥と界面ステップ
の結合によるエネルギー的安定性、そして図
7 の結果が示す形成時期の情報に基づき、図
8 に示す積層欠陥生成メカニズムを提案した。
2 つの形成過程が共存している可能性が有り、
その一つである「初期 Si 表面に存在する欠
陥がきっかけとなるモデル」（(d)→(e)→(f)
→(c)）の場合、成膜前の表面処理を改善す
ることにより積層欠陥数を減らすことが可
能と考えられる。一方、「界面ステップによ
る歪みによって積層欠陥が誘起されるモデ
ル」((a)→(b)→(c))の場合、臨界膜厚以下
で炭化プロセスから CVDプロセスにスイッチ
することにより積層欠陥数の低減が期待で
きると結論された。 
 

図 8：積層欠陥生成の 2 つのメカニズム[発
表論文①より]。 

 
本研究で得られた成果をまとめた最終結

論は、図 8に示す積層欠陥形成メカニズムの
解明であり、それに基づいたプロセス改善の
指針を導き出すことに成功した点である。今

後の展望として、本研究の成果を踏まえたプ
ロセス改善を試験することにより、積層欠陥
密度を大きく低減した 3C-SiC 膜の生成を達
成することが期待される。 
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