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Abstract � Measurements of PL�photo luminescence� in two�dimensional SiC�SiGe layers
were simulated by �rst�principles calsulation�PHASE� It was noted that the results of PHASE
calculations was not consistent with measurements of PL� The di�erence of both results shows
the di�erence of mechanism caused by structure�
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序論
２次元 SiC�SiGeのバンドギャップ観測結果と、第一

原理計算 PHASEによるバンド構造計算結果を比較

した。励起光 		
nmのレーザー �
��eV�による PL

発光から、水野研 �神奈川大学理学部�において、２

次元 SiCの NL	膜厚 �Si層が 	層の厚さ�のバンド

ギャップが、C濃度が上がるにつれて大きくなると

いう観測がある。Si原子に対する C原子数の比で

濃度を表わすと Table �となる。

Table � Cy Dependence of band gap�BG� at

Si��yCy

Cy BG�eV� PHASE�eV�
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この観測のバンドギャップの増加の原因は、２次

元 SiCの Cy濃度の増加とともに歪が緩和されると

して説明できることが判明している。この時、SOI

の BOX側の Si界面に、SiCが析出しており、それ

が光っていると考えられることも TEM分析等から

分かってきた。Table �より、PHASEのモデルで

は、Cyの濃度が �

�
まで上がるにつれ、バンドギャッ

プは下がるので観測した実際の SiCの分布と計算モ

デルでは構造上の違いがあることがわかった。

また、薄膜化 NL	した SiGeについては、水野

研の観測によれば、PL発光する場所が局在化して

おり、Geドットあるいは SiGeドットができている

可能性があると考えている。PHASEにおいて、Ge

バルクのバンド構造計算をすると、現実は L 点＜

G点であるが、DFT�GGA�の近似計算の精度によ

り、逆の L点＞ G点となり現実と合わない。これ

は、PHASE特有の問題となっている。したがって、

PHASEによる Ge、SiGeのバンド構造計算はそれ

自体に信頼度が少ないが、参考にはなるので、Ge薄

膜化によるバンド構造変化、薄膜 SiGeの Ge濃度

依存について計算してみた。その結果では、Geの

バンド構造は、膜厚を薄くしても ���Siのように

バンド構造の直接遷移への変化は起きなかった。

�



方法
�D�Siバルクのフォノンモード
まず、バルクの Si、Ge、C�ダイヤモンド �における

バンドギャップ値 �L 点、G 点、X 点� の実験値と

PHASE計算値を Table 
に示す。aは格子定数で

ある。その時の、PHASEで計算した L�G�Xバンド

図は、Siが Fig��、Geが Fig�
、Cが Fig��、CSiが

Fig�	となる。

Table 
 Bulk band gap of Si�Ge�C�CSi�L�G�X�

a�nm� Exp��eV� PHASE�eV�

Si ��	� ����X� ����X�

Ge ���� ����L� ���G�＜ �

�L�

C ���� ��	��X� 	���X�

CSi �	�		 ��
 ��
��X�
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Fig�� Si
bulk LGX band structure
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Fig�
 Ge
bulk LGX band
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Fig�� C
bulk LGX band structure
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Fig�	 SiC
bulk LGX band

NL�の SiC薄膜
NL	の SiC薄膜を考え、PHASEによる C濃度に

依存したバンドギャップの変化を見る。この時、C

濃度は、Si原子に対するC原子数の比で表す。NL	

の PHASEモデルは、Fig��となる。深さ Z方向＋

から、Si原子番号を 	���
��とする。Si原子 	と Si

原子 �との厚さが膜厚である。���Siの NL	薄膜

のバンド図 �LGX点�は、Fig��となる。
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Fig�� Primitive unit of ���NL	 PHASE Slab

model
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Fig�� ���Si	NL	 band

Fig��の Si	モデル Si原子に対して、	番 Si原子

を C原子に代えれば、C濃度 �

�
�
�％�になり、	番

と 
番、あるいは 	番と �番を C 原子に代えれば、
�

�
SiCとしての計算モデルとなる。�

�
SiCの計算モデ

ルは、基本格子 �原子モデルから、	番 Si原子を C

原子に代える。C－ Si原子間は、Si－ Si原子間の


�����a�u��＝ �������nm� に比べ狭くなる。C 濃

度が濃くなるにしたがって、PHASE計算では G点

のバンドギャップが小さくなっていく。�

�
SiCのバン

ド図 �	番 Siを Cに代える�を、Fig��に示す。
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SiC band structure

結果と討論
��		
NL� SiCの C濃度依存
Fig�� には 、膜厚 NL	 に おけ る 、横軸を

�log�X�X � C
Si
の C原子比率とした、PHASE計

算によるバンドギャップの C濃度依存を表わした。

横軸の �は、X � C
Si

� �

�
、横軸の 
は、X � �

�
、

横軸の �は、X � �

�
となる。横軸左端ほど C濃度

が高く、右端はバルクに近い。PHASE計算による

NL	 の直接遷移型のバンドギャップは。
���eV�

である。
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Fig�� C dependence of NL	 SiC G�bandgap by

PHASE�EXP

一方、水野研における 
��eVレーザーの PL発光

によるバンドギャップ測定値は、○印で示してある。

NL	薄膜で、Cを課しても、直接遷移であることに

は変わりないが、両者で C濃度依存が逆になる。こ

の Fig��で、実験値を、PHASE計算値と同じ基準

�X点エネルギー値を PHASEに合せる�で比較する

�



ために次式で補正する。

補正実験値 �○� � �実験値� ��� � ����× ���

ここで。���は現実の X点値、���は PHASE計算

上の X 点値、× ���は表面酸化膜なしに換算する

と表面酸化膜あり実験値は �％上がるために補正

する。これは、実験値を PHASE計算上の X 点値

に補正し、実験値を ���倍して表面酸化膜なしの値

に直す式である。PHASE計算は表面酸化膜なしで

あり、実験値の酸化膜ありの値は酸化膜なしよりも

�％バンドギャップが下がることが分かっている。

Table �には、NL	薄膜におけるC濃度 �C原子�に

よるG点バンドギャップ �G�の変化を PHASE計算

した結果を示す。NL	薄膜の理論上の膜厚 TSiは、

������a�u��であるが、各原子間 �	�����
�
���の間隔

は、構造解析後に C�Si間では狭まる。その計算値

も示した。

Table � C dependence of NL	 SiC G�bandgap

C G�eV� 	�� ��
 TSi�a�u��

Si 
�� 
��	 
��� ����

SiC �

�
�	�
� ���� ��� ���� ���

SiC○ �

�
�	��� ��� ���	 
�� ����

SiC �

�
�	� ��	
 ���� 
��	 ���	

SiC �

�
�	� ���
 ���� 
��� ����

Fig��の PHASE計算結果によれば、C原子比率

が上がれば、バンドギャップは下がることになるが、

レーザー 
��eVの PL発光実験値では、C濃度の増

加とともにバンドギャップが逆に上がる。TEM等の

解析から、ホットイオン注入した Cは、SOIの、表

面 SiO
と BOXの両界面に、SiC、Cとして析出し

ていることが分かっており、実際の C濃度によるバ

ンドギャップの増加は、
D�SiCの Cによる歪緩和

によるためと判明している。したがって、PHASE

計算のモデルと、実際の実験構造とはメカニズムが

明らかに違うことが分かる。また、NL	における格

子歪による 	番原子と �番原子間の距離 �Table �の

	���は、Si�Si 間距離の基本を 
�����a�u��として、

横軸を同じく、�log�Xとして、C濃度依存は Fig��

となる。Cが濃くなるにしたがって、PHASE計算

において Si�C間距離は、小さくなる。C原子比率

が X � �

��
からは、ほぼバルクと同等の原子間距離

となる。Fig��によれば、バンドギャップ値も、バル

クと同等になる。Siの格子定数は ��	��nm�、Cの

格子定数は �����nm�である。
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by PHASE

��		
Geの膜厚依存
Fig��に、PHASEによる ���Geの NL	薄膜バ

ンド図を示す。
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Fig�� ���Ge NL	 band structure�LGX�

PHASE 計算では 、Ge バルクにおいて 、

DFT�GGA� 近似計算において近似が悪く、現

実のバンド図を再現できない。L 点＞ G 点となっ

てしまう。したがって、NL	�Ge の PHASE 計算

結果には信用がない。Fig��の計算が正しければ、

NL	�Geは直接遷移バンドとなり、光るはずである

が、水野研の PL 測定では Siのように光っていな

い。PHASEにおいて、G点と L点について膜厚依

存を計算すると、Fig���となる。���Siでは、薄

膜 NL	付近では間接遷移から薄くなるにつれ直接

遷移になり光るが、���Geでは、G 点と L 点と

の関係は膜厚によらず変化しない計算結果となる。

Geのバンド構造計算は現実を反映しないことが分

	



かっているが、実際の測定結果も考えると、Geバ

ルクは膜厚に依存して光らないのではないかと考

える。
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��		
SiGe NL�のGe濃度依存
Fig��
 に Ge

Si
� �

�
の SiGe�	 番 Si を Ge に変え

た�NL	薄膜のバンド図を示す。直接遷移型のバン

ド �L点＞G点�になっている。Geバルクにおいて、

DFT�GGA�近似計算において現実のバンドと合わ

ない �L点＞ G点となってしまう� ので信頼度は低

いが、PHASEの計算結果では、�

�
SiGeのNL	膜厚

では、直接遷移を表わす。しかし、水野研の PL発

光実験によれば、局所的に光っているように見える

だけである。これは、Geドットあるいは SiGeドッ

トができていて局所的に光ると考えているが、NL	

SiGeは光らない。PHASEの計算結果とは違う測定

結果を示す。
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Table 	 Ge dependence of NL	 SiC G�L�bandgap

Ge G�eV� L�eV� 	�� ��
 TSi

Si 
�� 
��	 
��	 
��� ����

Ge ���� ���� 
��� 
��� ����

SiGe �

�
�	�
� 
��� 
�	� 
��� 
��� ���	

SiGe○ �

�
�	��� ��� 
�
� 
��� 
��� ���

SiGe �

�
�	� 
� 
��� 
��� 
��� ����

SiGeの濃度依存 �

�
� �
�
� �
�
を見ると Table �となる。

ここで、Siの格子定数 a���	��nm�、Geの格子定

数 a������nm�、SiGeの格子定数 a����
�nm�で

ある。Table �によれば、Si�Ge間の距離は広がる

が、G点バンド値はほぼ変わらず、直接遷移バンド

型を保つ。PHASEによるその計算結果は、実際の

実験結果と違うので、Geのバンド計算の精度は悪

く、PHASE計算を評価に使えないと考える。

まとめ
１．NL	薄膜において、PHASEの SIC計算モデル

では、Cの濃度を濃くすると SiC �

�
までΓ点バンド

ギャップは下がるが、水野研の実際の SiCの 
���nm

レーザーによる PL発光バンドギャップ値は、濃く

すると逆に上がる。この原因は、
D�SiCの歪緩和で

説明できることが判明した。また、この実際の SiC

は、C原子のホットイオン注入のために、表面酸化

膜界面と BOX界面に析出していることも分かって

おり、SiCの構造が PHASEモデルと異なっている

ことが明らかになった。

２．Geバルクの PHASEバンド計算では、GGA

近似の精度のために正確に L点＜G点のバンド構

造が再現できないことが分かった。そのことを認識

した上で、Geの薄膜化によるバンド構造 �L点、G

点�の変化を見たところ、���Siでは、NL	より

薄膜では直接遷移に変わるが、Geでは Siのように

膜厚によって構造変化は起こらないという計算結果

になった。もともとのバルクで計算が正確でないの

で、不信ではあるが、���Geは、薄膜にしても光

らない可能性がある。実際の測定でも光らない。

３．SiGeの薄膜 NL	による Ge濃度によるバン

ドギャップ変調をみた。薄膜化により、G点バンド

ギャップはほぼ変わらないという PHASEの計算結

果であった。Geが入った Siの PHASE計算が正し

ければ、したがって、NL	 SiGeも、光らないと予

想できる。水野研の NL	 SiGeの PL発光では、Ge

ドット、SiGeドットがかなり局所的にできていると

考えられ光ることが観測されているが、
次元 SiGe

は光っていない。
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