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1．緒 言

　 半導体デ バ イス の 製造ある い は使用プ ロ セ ス に お い て

発 生す る転位 は，デ バ イ ス の 電 気的特性 を劣化 させ る こ と

（電流 リ
ー

クの 発生）が知 られ て い る．した がっ て，シ リ コ

ン 基板内で の 転位発生 基 準 を 明確 にす る こ とは，デ バ イ ス

の 信頼性 を保証す る上 で必要不 可欠 （1）で あ る．

　従来 より，原 子 間力を正 弦関数で 近似し半無限 体の 結晶

問の すべ り を考慮 した Frenkelモ デ ル で は，理想せ ん 断 強

度 rth が次式で与えられ る．に ご で μはせん断弾性定数 で

ある．）

　　　　　　　　　　T
・h 一籌　　　　 （1）

しか し なが ら．こ の 理想せ ん 断強度 が 現実 に 観測 され る

せ ん断応力 の オ
ー

ダ
ー

よ り も極 めて 大きく，非現実的な値

で ある こ とは よ く知られ て い る．こ の 知見が 後 の Peierls−

Nabarro 応力の 転位 の 移動 に要す る応力評価 へ と修正 され

た．現実 の 結晶で は ，初期欠陥 （転位）を含む こ とで せ ん

断強度 の 低 下 が 引き起 こ され るが，デ バ イ ス 材料 と し て の

シ リコ ン は
一

般 に 無転位状態 で供給され る．した がっ て，

無欠陥材に対 して より厳密な第
一

原理計算か ら転位発生応

力を推定す る こ とは ， シ リ コ ン 基板に お け る転位発 生 基 準

の 確立の た め に 重 要 に な る．

　
一
般 に ，塑性変形 は，転位 に よ るすべ り変形，双 晶変形，

そ し て 拡散 に よ る変形 を基礎 メ カ ニ ズ ム と され て い る，転

位によるすべ り変形が最も多 く観察 される こ とはもちろん

で あ るが，bcc金属 の 場合す べ り と同時に 双晶の 発生 は実

験的にもよく観察され て い る〔2）．α 一麁 の 常温 で の 分子動

力学シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン で も，こ れ ま で 転位 の 射 出 と同時 に

双 晶が発 生 し，そ れ らは競合 関係 に あ る こ とが指摘 され て

い る   ．fcc金属 の場合に は低温 に お い て も転位 の 発生 が

見られ るの で ，双晶よりも転位の 挙動 が支配的 で 重要 に な

る こ とが予想 され る．しか し ながら，積層欠陥モ デル か ら

の 転位 発 生 の 定 量化 は，一
般 的 に周 期 条 件 を課 す る第

一
原

理 計算 で は 困難なた め，双晶モ デ ル を仮定 し た転位発 生 を

評価する試みが Paxtonらに よ り行われ て い る 〔4）．双 晶は

2つ の 共面すべ り系の 活動によっ て表現で きるの で，双晶

モ デ ル に よる検討 は 部分転位に対す る Frenkelモ デル を第
一一

原理 計算で 求 めて い る こ と と等価 で あ る ．

　 そ こ で ，本研究で は ，共 役勾配法 を 用 い た 平面波基 底

の第
一
原理計算に よ り，内部変位を考慮したシ リ コ ン 双 晶

モ デ ル に 対 す る双 晶発 生応力 （あ る い は部分転位に 対す る

Frenkel応 力）を求め，せ ん断弾性定数 に 対す る比 の 推定を

目的 とす る．

　　　　 2．解析方法および解析モ デル

2。1 解析 方法

2．1，1 電子系の 最適化

　本 解析 で は，密度汎 関数法   に 基づ い た 平 面 波基底 の

擬ポテ ン シ ャ ル 法を用 い て第一
原理計算を行 う．原子核

と電子 の 間の 相互 作用を表す擬ポテ ン シ ャ ル に は BHS 型

擬ポテ ン シ ャ ル 〔6 ）を，交換相関エ ネル ギー
の 表現式に は

Perdew と Zunger に よ る 関数形 （7）を使用す る，電 子 系 の

収束計算手 法 に は，BKL 法 （8）を用 い る，

　BKL 法は，全エ ネル ギーで はなくエ ネル ギ
ー
期待vaε nk

；

〈Ψ nkiHLWnk ＞の 最小化 を 共役勾配法で行い ，電子系 を

最安定配置 に収束 させ る方法 で あ る．以 下に BKL 法に つ

い て 簡 単 に 記 す．（直 交 化，規 格 化，前 処 理 に つ い て の 記

述 は 省 略）
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∬ は ハ ミル トニ ア ン 演算子 を，C は波動 関数 の フ
ーリエ

展開係数を成分 とす る 固有ベ ク トル を，上 付きの 添字ゴは

反 復 回数 を 表す ，α t βは，C   ，媛認を 基 底 とす る 2 × 2

の ハ ミル トニ ア ン マ ト リク ス の 小 さい 方 の 固有値 に対す る

固有ベ ク トル の 成分で ある．

　以上 の BKL 法 を用 い て，シ リコ ン の ダイア モ ン ド構造

に 対 す る体積変化 と全 エ ネル ギ
ー

の 関係 を，従来 の 結果

酬 10）と比 較 した の が 図 （1）で あ る，本 計 算条件 は，平 面

波 の 打 ち切 りエ ネル ギーE 翩 を 24［Ry ］，　k 点 を 60個 （ブ リ

ル ア ンゾーン （以降 BZ と称す る）の最小領域内の数， サ ン

プ リン グ手法 に は Monkhorst と Pack の 方法 Cll＞を使用）

と した．文 献 （9）は，Tight−Binding に よ る方法，文 献 （10）

は，本解析法 と同様 の 平面波基 底の 第
一

原理 計算で，E。ut

お よび k 点の 数 は 同 じで ある．両者の 良好な
一

致か ら，本

解析法の信頼性が確認され る，

〔NaOO −4〕 熱 流 体 系お よ び固体系 の ミ ク ロ シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン に関す る合同 シ ンポジ ウム
・

　 　 　 第 5 回分子 動 力学 シ ンポジ ウ ム講 演論 文集 〔
’
00−3・3，4，浜 松〕

一 53 一

N 工工
一Eleotronio 　Library 　



The Japan Society of Mechanical Engineers

NII-Electronic Library Service

The 　Japan 　Sooiety 　of 　Meohanioal 　Engineers

2．1．2 原子 系の最適化

　原 子 系 の 最適化 は，最急降下法 を 用 い た 分子 静力学法に

よ り行 う．こ の 方法 で は，ま ず 固定 され た 電子 配 置に お い

て 原子 に働 く力 （Hellmann−Feynman 力 （12 ））を 求 め，各原

子 の 変位 量 を次式 で 与 え る．

　　　　　　　　　　△ Ui ＝
ノ
ア× Fi　　　　　　　　　　　　　　〔6）

orは，例 え ば格子定数 の 1／100程度に な る よ うに適当に定

め る．以上 か らもとめ られる新 しい 原子配置 に対 して ，電

子 系 の 最適化 を行 う．こ の よ うな計算を 全エ ネル ギーの 変

化 量 △E ＝ 陪△ Uil が 十 分 小 さ くな る ま で 繰 り返 す．
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2．2 解析モ デル

　ダイア モ ン ド構造は，基本的にfcc構造と同様な双晶変

形 を呈 し，そ の 双 晶面 は ｛111｝，双晶方向が〈112＞で あ る，

本解析 で は，図   の 双 晶変形経路を仮定す る．

　 こ の モ デル で は，ダイア モ ン ド構造 を構成す る 2 つ の fcc

構 造 の うち一方 に双 晶面 を 設 定 す る，双 晶 面 が 設 定 され

た fccに属す る 原子 に対 し て は fccの 双晶変形経路を与 え，

も う
一

方 の fcc構造に 属す る原 子 に 対 して は仮定 した 変形

経路 を与 え る．同 図（2）は，｛llO｝上 の 原 子 配 列 を 示 して

お り，太い 実線で 囲 まれ た 平行四辺形が変形初期の ユ ニ ッ

トセ ル を表 し，太い 破線で 囲 ま れ た 灰 色の 平 行 四辺 形 が双

晶完成時 の ユ ニ ッ トセ ル を表す，4通りの 経路に対す る基

本並進ベ ク トル の 変化 は 同
一

で次式 で 表 され る．

a1a2a3 咢（・，
1，1）

咢（1，
・，1）　 　 　 　 （・）

咢（1，・，・）・竪（・，112）（・≦x ≦1）

x は双 晶方向の せ ん 断ひず み を表 し，双 晶完成時の 値 α
。〈厚

で正 規化 した量 で ある．以 上 の よ うな変形経路 を与え、無

緩穐に対するエ ネル ee−一変化を図（3）に示す．計算条件は，

E
。 ut

＝12［Ry｝，　 k 点 100個（BZ 全体内の 数，　 k 点 の サ ンプ

リン グ手法に は MonkhorstとPack御 〉の 方法を使用）で あ

る ，ダ イア モ ン ド構造で は 1 ユ ニ ッ トセ ル に 2原子 を含む

た め，非対称なエ ネル ギー変化 が 得 られ る．

　臨界せ ん 断応力は次式に よ り求め られ，

　　　　　 rcrit ＝ max ｛d（E − Eo）／dx｝／Ω。 　 　 （8）

こ こ で ，Ωo はユ ニ ッ トセ ル の 体積 で あ る．上 式 よ り求 め

た結果，τ
，rit ／μ

＝0．12とな っ た．
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