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第１章 序論 
 

 

1.1 研究の背景 
ノートパソコンやモバイル端末に代表されるような情報通信機器分野における

高性能・小型・軽量・低消費電力化に対する社会的ニーズが高まる今日，その

構成部品である各種半導体デバイスにおいても高速，高集積，高機能化が求め

られている．このような素子構造の高密度化に伴い素子内部の応力は増大する

傾向にある．素子内半導体製造に用いられるシリコンウエハは初期状態では完

全無欠陥の状態で供給されるが，基盤特性改良のためのイオンインプランテー

ションや，熱応力や真性応力によるデバイス内の応力増大等の要因によって素

子内に転位が導入されることがある．転位とは原子配列の局所的な乱れが線状

に連なっている結晶欠陥のことである．転位は電流のリーク源となり，素子の

電気特性を低下させ不良素子の原因となることが知られている[1]．Fig.1.1(a)
に DRAM 内部に発生した転位の TEM 画像[2,3]，(ｂ)に DRAM 構造[4]と内部
に発生した転位の模式図を示す．このように半導体素子内部において本来絶縁

されているはずの部位を結ぶように転位が存在するとリーク電流が流れるため，

デバイスの電気特性の劣化，歩留まり低下の要因となる．そのため，半導体製

造過程においてはシリコン基盤内の応力の低減と素子内に発生する転位の抑制

が大きな課題となっている． 
  (a)     (b) 

 
Fig.1.1 (a) TEM micrograph of silicon dislocation in DRAM structure[2]. (b) DRAM 

cell diagram [4] and schematic of generated dislocation. 
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金属の塑性変形が転位運動の結果であることは古くから知られており，エッチ

ピット法 [5]や透過型電子顕微鏡 (Transmission Electron Microscope : 
TEM)[6,7,8]を用いた実験的観察は多くの転位に関する知見を与えている．これ
らの実験的知見と弾性論に基づいた転位論[8-13]は転位の作り出す応力場，運動
や相互反応に関する多くの現象の理論的説明を可能とした．しかし，転位論に

より解析的に厳密解を導くことができるのは比較的簡単な転位形状，反応に限

られる[9]．そのため，転位論にもとづき，転位の運動を数値計算により取り扱
う転位動力学シミュレーションの研究が行われてきた[14]．これにより，より複
雑な転位現象を取り扱うことが可能となった． 
転位挙動の一つに交差すべりがある．一般に転位線ベクトルとバーガースベ

クトルが与えられると，その両ベクトルと平行な平面が滑り面として特定され

る．しかし，バーガースベクトルと転位線が平行ならせん転位の場合，バーガ

ースベクトルと転位を与えられてもすべり面が特定することができない．その

ため，転位は適宜すべり面を変えて運動することができる．この一連の過程を

交差すべりと呼ぶ[11]．交差すべりは金属の塑性変形に関して，硬化や回復プ
ロセスおける重要なメカニズムである[15,16]．また，二重の交差すべりと
Frank-Read源の組み合わせによって転位の増殖機構も容易に起こる[11]．らせ
ん転位であっても転位が拡張している場合には積層欠陥を含む面が滑り面に特

定される．そのため，積層欠陥エネルギーの小さな材料では交差すべりは困難

であり，一般に fcc金属よりも bcc金属の方が，交差すべりが起こりやすい．こ
の交差すべり発生については様々なモデルが考えられている．M.Rhee[16]らは
bcc 金属中における交差すべりをローカルルールとして取り入れ，確率論的ア
プローチを行い，fcc 金属中における交差すべりのモデルについても Freidel, 
Escaig, Duesberyらによって研究されている[15,17]また，単結晶シリコン中で
作成された試験片や半導体素子においても交差すべりが実験で確認されている

[18,19]．よって，半導体構造内における転位動力学解析を行う際には，交差す
べりが発生する可能性の考察，また，交差すべり発生時の挙動についても考え

る必要があると考えられる． 
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1.2 単結晶シリコン中における転位 
 単結晶シリコン中における転位について述べる．単結晶シリコンは Fig.1.2(a)
に示すようなダイヤモンド構造をしている．そのため，転位のすべり面として

Fig.1.2(b)に示すように，広い面間でずれる Shuffle-set 転位と狭い面間でずれる
Glide-set転位の二種類のすべり面における転位が考えられ，研究されてきた[20]．
安定した積層欠陥は Glide-set においてのみ存在可能であり，実験により転位の
拡張が確認されていたため単結晶シリコンでは Glide-set 転位が起こっていると
考えられていた．しかし，近年になって低温から室温程度の温度条件のもと数

から十数 GPa の高応力下で拡張していない完全転位が観察され[20,21]，この転
位は Shuffle-set転位であると考えられている．このシリコン中の転位種の温度に
よる変化はシリコンの延性-脆性の性質変化(ductile-to-brittle transition : DBT)に重
要な役割を果たしていると考えられている．この DBT はシリコンではおよそ
400℃で起こり，本研究で取り扱う転位は 800～1000℃における現象であるので
今回は glide-set転位を想定する． 
 また，シリコン中のglide-set転位の中でも比較的低温の条件では転位の自己エ
ネルギーよりもPeierlsエネルギー(転位がPeierls-valleyを離れ，運動するのに必要
なエネルギー)の方が大きいため，転位はPeierls-valleyに拘束され，Fig.2.3に示す
ようならせん転位と 60℃転位からなる六角形形状を取ることとなる[22]．この転
位形状はシリコンにおいては主に温度が 0.6Tmよりも低い場合に見られる．ここ

でTmはシリコンの融点であるのでおよそ 1410℃，つまり 850℃付近で転位のと
る形状が変わってくると考えられる．本研究ではPeierls-valleyに拘束されない転
位を想定して解析を行う． 
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Fig.1

Fig.1.3 

 

(a) 

.2 (a) Diamond cubic structure of Si lattice. (b)
 
 
 

Weak beam micrograph of a dissociated and he
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(b)

 Glide and Shuffle set[20] 

 
xagonal loop in silicon. [20] 



1.3 交差すべりモデル 
 本研究では，転位が拡張している場合の交差すべり発生を考える．よって fcc
金属における交差すべりモデルの Freidel-Escaig モデル[15]によってシリコン中
の交差すべりを考える．このモデルを Fig.1.4 に示す．このモデルにおいて拡張
転位は初期すべり面上で一度完全に収縮し，その後，交差すべり面上で再び拡

張している．Mollerら[39]は交差すべり発生にはこの収縮と拡張が必要であると
している．その上で彼らは表面において交差すべりが発生しやすくなると論じ

ている．これは表面の転位端における転位の収縮と転位端では交差すべり面に

おいて拡張に必要なエネルギーの減少するためである． 
 
 
 

 
Fig.1.4  Freidel-Escaig cross-slip model. [15] 
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1.4 研究の目的 
 現在，転位動力学における交差すべりの解析において，その発生条件につい

て明確な指針がない．転位線方向から判別し,確率論的に取り扱う解析[16]や実験
結果から発生位置を指定する解析などが行われている[23]．しかし，転位線方向
からの判別の場合，転位動力学における転位の離散化精度には限界があり[24]，
特に界面等の応力変化が大きく転位の形状が複雑になると考えられる位置にお

いては正確な形状の再現が難しい．また，転位がらせん方向を向いている場合

においてでも，転位が広く拡張していれば交差すべりは起こりにくいと考えら

れる． 
本研究では交差すべりが発生する条件を明らかにすることを目的とする．そ

こで本研究では，交差すべりが発生する際に必要な拡張転位の収縮に注目し，

部分転位を転位動力学的に取り扱うことで拡張転位が収縮する条件を調べる．  
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第２章 解析手法と検証 
 
 

2.1 緒言 
本研究ではシリコン構造中における拡張転位の状態を調べるため部分転位を

転位動力学的に取り扱い解析する．まず，部分転位の解析を可能とするために

転位動力学シミュレータの機能を拡張する．開発したシミュレータを Georgeら
[25]の論文中の実験，共同研究先である東芝での STI構造についての実験に対し
適用し，解析･検討を行う．検討を行う際には条件で交差すべりを起こした場合

の解析結果を実験結果と比較することでその妥当性を検討することとする． 
転位動力学解析においては，転位ループを複数の素片に離散化し，各素片に

働く力を求め，それを元に位置更新を行うことで転位挙動を解析する．本章で

は使用した転位動力学シミュレータの計算アルゴリズムを簡略に説明する． 
2.2では転位動力学シミュレータの主な計算アルゴリズムを説明する．この部
分は小林氏が開発したものである[14]．よって，2.2 の大部分は小林氏の修士論
文を引用させていただいた．なお，この計算アルゴリズムの大部分は H.M.Zbib
や K.W.Schwarzらの手法によっている[24,26,27]． 

2.3では，本研究で開発した拡張転位の解析手法について述べる．この拡張転
位解析は 2本の転位が数 nmの近距離にあるため，解析における時間ステップが
大きくなると転位線が交差するといった問題が起こる．そこで，解析コストを

下げるため転位が停止した位置，もしくは任意の解析ステップから拡張転位の

解析を行うものとする． 
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2.2 転位動力学法 

2.2.1 転位に作用する力 
 本解析の単結晶シリコン中の転位挙動を解析する際，転位に作用する力のう

ち，影響の大きいものとして外力，素片間の相互作用力，鏡像力，を解析に取

り入れる． 
 
外力の評価 
 本解析において外力は有限要素法を用いて得られた結果を入力するため，応

力値の分布として与えられる．この応力値から離散化された ld
r
のベクトルを持

つ転位素片に対し作用する力 f
r
は式(2.1)に示すピーチケラーの式を用いて求め

られる[28]． 
→

×= dlnnbf jiji
rr

)( σ      (2.1) 

ここで nはすべり面に垂直な単位ベクトル，br r
は転位のバーガースベクトルであ

る． 
 
素片間の相互作用力の評価 
 本解析では転位を素片分割しているので自己張力も隣接する素片以外はこの

相互作用力と同様に考える．数値計算の安定性を考慮し，相互作用力を求める

際，転位同士の距離に応じて便宜的に以下の三段階に分けて取り扱う． 
 
1. 遠距離素片との相互作用 
2. 近距離素片との相互作用 
3. 隣接する素片との相互作用 

 
以下に各手法について簡単に記述する． 
 まず，遠距離素片との相互作用について述べる．等方完全弾性体において直

線線分素片が作り出す応力場は転位論を用いて計算可能である[9]．本解析では
式(2.2)，(2.3)に示す Schwarz らが数値計算に適した形に展開したものを用いる
[24]． 
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prij r =)(rσ は Fig.2.1における，節点 Pにおける転位素片 ABが作りだす応力場を

あらわしている．各パラメータを以下に示す． 

)1(4/0 υπµσ −= ， RssssssF 2
0

22
0

2
0 /)( rrr

−= ，  RsssbsG 2
0

2
0 /)( γγ×=

ここで，µは縦弾性係数，νはポアソン比である．各ベクトルの幾何関係は Fig.2.1
に示してある． 

 

Fig.2.1 Geometry for computing the stress field about a straight segment of 
dislocation 

 

 次に，近距離素片の相互作用について述べる．近距離素片の場合にも遠距離

素片の場合と同様の手法で相互作用を求めることはできるが，素片 ABが節点 P

に近づくにつれ，ベクトル が微小になる．そのため，式(2.3)の値が発散しや

すくなり，数値計算の安定性が低くなる．そこでコアスプリット法[24]を用いる．
この手法では，素片を存在する位置から仮想的にだけδだけ両側にずらし，その
ずらされた２素片からの平均をとることでこの素片からの相互作用力を求める．

なお，ずらされた素片から相互作用力の計算には遠距離素片からの相互作用を

0sr
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求める際と同様の手法をとる． 
 最後に隣接素片からの相互作用力の計算について述べる．この場合，ベクト

ル が０となるため値が発散する．そこで Schwarz らにより定式化された

Differential Stress Methodsを用いる．この手法では，転位ループ上のある点にお
ける応力場を曲率で近似するブラウンの式[29]を用いて隣接素片の評価を行う．
Fig.2.2 に示すように点 P とその両側の転位節点を結ぶ円弧を二つに分解し，そ
こから転位芯の影響を見積もる． 

0,, ssR rrr

 

(2.5) 

(2.4) 

ここで各係数を以下に示す． 
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Rcは節点における曲率半径，δは隣接素片のずらし幅，φは隣接節点の曲率半径
方向ベクトルとのなす角である． 

 

Fig.2.2 The geometry of finite core treatment. The contributions from the two 
displaced arcs shown as solid lines evaluated using Eq.2.5 
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これらの転位素片からの影響の足し合わせにより転位間の相互作用を見積も

る．ただし，これらの手法により求まるのは応力場であるので式(2.1)に示したピ
ーチケラーの式により力に変換する． 
 
鏡像力の評価 
本解析では Schwarzらの論文にある簡便な手法を用いて評価を行う[24]．この

手法では転位線を表面のなす角により式を変える．これを式(2.6)に示す．なお，
式中における 21,,,, nn rrβθλ の幾何関係は Fig.2.3に示す． 

 

(2.6) 

 
ここでbs，beはそれぞれバーガースベクトルの刃状成分，らせん成分である．

Schwarzら[k6]発散を防ぐため右辺第一式を加えた．式(2.6)を用いて自由表面の
影響を計算する場合，自由表面から転位素片までの距離λが 0 に近づくにつれ，
求まる値が発散する．よって，カットオフ距離λcを設定し，λ < λc の場合f = 0
とした．なお，転位ループの端点は常に界面上に存在するようステップごとに

補完する． 

 
Fig.2.3 The method of computing the image force. Some of the symbols used Eq.2.6 

are shown 
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2.2.2 転位の位置更新 
 転位の慣性項は通常の転位運動を考える上では充分小さく無視できる．また，

単結晶シリコン中の転位はシリコン基盤中に存在する酸素原子によって運動を

妨げられ，ある応力以下では固着する[30,31]．そこで，転位の移動速度に酸素濃
度に応じた停止応力の項を組み込んだ実験式(2.7)を使用する[33]． 

⎪
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⎛
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0 Tk
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cr

cr

ττ
ττ

<
>

(2.7) 

ここで 

kT
Ccr

215.0exp102.2 0
19−×=τ      (2.8) 

であり，B=7.2×1010  [µm/s]，m=1.1，Q=2.2 [eV]，τ0=10[MPa]，kBはボルツマン

定数，Tは温度[K]，C0は酸素濃度[cm-3]である． 
この式を用いて，転位に作用する力を速度に変換する．この速度を用い，差

分法により転位位置の更新を行う． 
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2.2.3 交差すべり解析 
交差すべりの発生 
 本解析における交差すべりの取り扱いについて述べる．本研究では，単一す

べり面における転位の安定形状からの転位端における交差すべりを想定してい

る．また，各素片は自分の属するすべり面の番号を情報として持っている．こ

のすべり面番号の情報を新たな交差すべり平面に更新することで交差すべりを

発生させる．この交差すべりを発生させる手順を Fig.2.4に示す．今，節点 Aが
転位端であり，素片 ABにおける交差すべりの発生を想定する．交差すべりが起
こるためには転位線とバーガースベクトルが平行である必要があるため，B を
AB’がらせん転位となるような位置 B’に移動した．ここで，AB=AB’が成り立つ
ようにする．また，交差すべり面上の運動が円滑になるように AB’の中間接点 D
を作成する．この図において，素片 AD,DB’が交差すべり面に属している． 
 
 

 
Fig.2.4 The method of generating cross-slip. 
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すべり面中間節点の取り扱い 
 転位が交差すべりを起こした場合，転位は二つ以上のすべり面上に存在する

こととなるので，二平面状の転位をつなぐ節点の取り扱いについて考える必要

がある．この，交差すべり面と初期すべり面の中間にある節点の取り扱いにつ

いては Schwarz らの手法を取り入れる[24]．この手法について Fig.2.5 を用いて
説明する．Eが中間節点，A,Bがその隣接節点である．Eは常に交差すべり面と
初期すべり面の境界線上に存在し，その位置は AE＋EB の長さが最小となるよ
うに定められる．A,Bの位置はそれぞれのすべり面上にて前述した位置更新手法
により毎ステップ更新される．よって，Eの位置もそれにあわせ更新する必要が
ある． 
 
 
 
 
 
 

Cross-slip plane primary plane

A B

E

 
Fig.2.5 The treatment of point between different slip plane. 
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2.3 拡張転位解析手法 
2.3.1 部分転位の作成 
本解析では 2.2で述べた手法により解析した転位を停止位置，もしくは任意の
ステップで一本の転位線を二本の部分転位に分離し,解析することで転位の収縮，
拡張の状態をしらべる． 
まず，部分転位に分離する手法を述べる．拡張転位解析開始時に拡張幅が均

一になるように部分転位を作成する．この手法をFig.2.6 に示す．初期拡張幅を
d0とするとき，各転位線に対しd/2 だけ離れた平行線を想定し，赤色の点で示し
ているその交点を部分転位の節点に設定する．これを転位線の両側に対し行う

ことで拡張転位を作成する． 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

d0

 

 
Fig.2.6 The method of making partial dislocations. 
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2.3.2 部分転位に作用する力 
 部分転位に働く力について，2.2.1 で述べた外部応力，相互作用力，界面力に
加え，積層欠陥による影響を考える．A.Moulin[34]らはこの力を導入し，応力τ
のもと，ある初期拡張幅d0を与えたとき，安定拡張幅δまで拡張するのに必要な
時間を計算している．積層欠陥は面欠陥の一種で，面積に比例する積層欠陥エ

ネルギーを持っている[11]．そのため，拡張転位の幅は積層欠陥エネルギーが大
きいほど小さくなる．この積層欠陥からの影響を部分転位に働く拡張転位の幅

を縮める方向の力として取り入れる．これについてFig2.7に示す．Fsfは積層欠陥

から転位が受ける力，Fintは転位間の相互作用力である．外力を考えない場合は

この二力の釣り合いにより拡張転位の幅dが決まる．この部分転位が積層欠陥か
ら受ける単位長さあたりの力は積層欠陥の単位面積あたりのエネルギーに等し

くなる． 
 この部分転位の解析について，外力が作用しない場合の直線らせん転位につ

いて検証する．無限長のらせん転位を仮定するとこの転位間に働く相互作用力

は式(2.9)で表せる． 

( )⎭
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⎧
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−

=
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π
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13
32
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int d
bF    (2.9) 

今，この力と積層欠陥から受ける力が釣り合っているので，単位面積あたりの

積層欠陥エネルギーをEsfとすると，拡張転位の幅dは式(2.10)のように表せる． 
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本解析ではEsf =58 [mJ/m2] と置く[35]．このとき，d＝3.38nmとなる．これとFig.2.8 
に示す解析結果を比較する．この解析結果は界面からの影響を除くため，界面

から 50nm以上は離れた位置の分布を表示している．ここで拡張転位の幅は 3.2
～3.3nmとなっており，理論解とよい一致を示している． 
 

 21



 

 
Fig.2.7 Schematic of extended dislocation 

 
 

 
Fig.2.8 The extended width of straight screw dislocation.  
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第３章 解析結果 
 
 

3.1一様応力場における拡張転位挙動 
3.1.1 緒言 
George[25]らはシリコンの試験片に引っ張り荷重を加えることで試験片中で交
差すべりを発生させた．この実験において転位は Peierls-valley に沿うような形
状を取っている．この実験の概要を Fig.3.1 に示す．George らはまず，(1)800℃
の条件下で，[-410]方向に 25MPaの引っ張り応力を与える．(2)その後，650℃の
条件下で[-1-10]方向に 15MPaの力で引っ張る．その結果，(1)の過程で，らせん
方向の直線転位が表面で収縮し，(2)の過程で交差すべりが発生・成長した．こ
の収縮においては部分転位が表面でそれぞれのバーガースベクトルの方向を向

くようにして起こっている． 
そこで，本研究のように転位が Peierls-valleyに拘束されない条件においても，
引っ張り応力を加えた場合に同様に拡張転位が表面で収縮するか調べ，転位の

収縮が表面の影響によって起こるか調べる． 
 
 
 
 
 
 

(a) (b)(a) (b)

 
Fig.3.1 (a) Geometry of the specimen with two tensile axis. [25](b) The effect of the 

surface on the dissociation width. [25] 
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3.1.2 解析条件 
 Fig.3.2 のような直方体の解析モデルを作成し，解析をおこなった．(001)面と
(00-1)面を自由表面に設定し，ここから受ける界面力を考慮する．応力場は論文
中の実験同様，[-410]方向に一様σ0=25MPaとした．解析はすべり面(1-11)，バー
ガースベクトル[-101]について行う．このモデルにFig.3.3に示すように初期転位
を配置する．初期転位は(001)表面に端点を持つ半径 50nmの転位ループと，(001)
面と(00-1)面をつなぐ直線らせん転位を配置する．この転位の部分転位のバーガ
ースベクトルは[-2-11]と[-112]である． 
 

 
 

Fig.3.2 Analysis model of tensile test 
 

 
 

Fig.3.3 Initial geometry of dislocation 
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3.1.3 解析結果 
Fig.3.4 に[001]表面に近い側の部分転位を[-2-11],遠い側の部分転位を[-112]に

定めた際の解析結果，Fig.3.5 に[001]表面に近い側の部分転位を[-112],遠い側の
部分転位を[-2-11]に定めた際の解析結果を示す．この二つの解析で結果に大きな
違いは見られなかった．これは応力場が小さいため，バーガースベクトルの違

いによる影響が少なかったためと考えられる．どちらの条件においても部分転

位は表面に対しほぼ垂直に入っており，論文で述べられていた部分転位が表面

においてバーガースベクトル方向を向くことによる拡張転位の収縮は確認され

なかった． 
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Fig.3.4 simulation result of tensile test. slip system partial dislocationred;[-2-11], 

partial dislocation blue;[-112] 
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Fig.3.5  simulation result of tensile test. slip system.partial dislocation red ; 

[-112],partial dislocation blue;[-2-11] 
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3.1.4 考察 
 本章の解析において，部分転位の転位端は界面力の影響によりほぼ垂直に界

面に入射した．よって本章の解析では，一様引っ張り応力下において Georgeら
が述べていた，部分転位が各バーガースベクトル方向を向くことによる表面の

収縮は確認できなかった．よって，George らの論文における表面での拡張転位
収縮の実験結果は，転位が Peierls-valley に拘束されていることの影響が大きい
と考えられる．そのため，本研究の条件における交差すべりの場合，他の要因

で拡張転位が収縮しているのではないかと考えられる． 
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3.2 STI構造への適用 
3.2.1 緒言 
 STI（Shallow Trench Isolation）とはSRAM等の半導体デバイス内部において

素子間に絶縁体であるSiO2の溝を形成することで素子同士を電気的に分離する

構造のことである．Fig.3.6 はその代表的な構造である．シリコン基盤上のAA

（Active Area）が幅 0.3mmのSTI溝で分離されているのが見て取れる．STI構造

を用いることで基盤全体に占める素子分離領域の面積を小さくすることが可能

なので[36]，STIはデバイスの高集積化に欠かせない技術である．しかし，この

ような素子構造の高密度化に伴い素子内部の応力は増大する傾向にある．素子

内半導体製造に用いられるシリコンウエハは初期状態では完全無欠陥の状態で

供給されるが，基盤特性改良のためのイオンインプランテーションや，熱応力

や真性応力によるデバイス内の応力増大等の要因によって素子内に転位が導入

されることがある．半導体素子内部において本来絶縁されているはずの部位を

結ぶように転位が存在するとリーク電流が流れるため，デバイスの電気特性の

劣化，歩留まり低下の要因となる．そのため，半導体製造過程においてはシリ

コン基盤内の応力の低減と素子内に発生する転位の抑制が大きな課題となって

いる． 

 三宅らは[2]本研究に先立ち，交差すべりを考えない場合において STI 構造中

に発生した転位形状と TEM 画像を比較し，よい一致を得ている．この，STI を用

いた構造中においても交差すべりが起こる事が確認されており，単一すべり面

上での転位挙動に比べ，より深く，広範囲に転位が動くと考えられる．そこで，

本章では STI 構造を持つテストパターンに対して応力解析を行うと共に，転位

動力学シミュレータを一本の転位ループに適用して単一すべり面における転位

挙動，拡張転位の収縮，交差すべり発生時の転位挙動を解析する．そして，共

同研究先の東芝で行われた実験結果と比較を行う． 
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Fig.3.6 Example of STI structure [37] 
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3.2.2 解析手法 
3.2.2.1 解析手順 
本章では Fig.3.7のような手順で解析を行う．まず，構造中の熱応力，真性応
力を考慮した応力解析を行い，シリコン中の応力分布を求める．この結果を外

部応力として転位動力学シミュレータに入力すると共に，ここで応力が集中し

て大きくなっている箇所を特定する．次に，求めた応力集中位置に初期転位を

配置し，転位が初期転位半径よりも大きく成長するすべり系を求め，その単一

すべり面における安定形状を求める．次に，この安定形状にある転位がどのよ

うに拡張しているか調べるためにこの転位を拡張転位に分解し，解析を行う．

この解析において転位が直線らせん転位の拡張幅と比較し，収縮している場合，

この位置で交差すべりを発生させ，転位が複数すべり面にまたがる場合の安定

形状を調べた．この形状を共同研究先である東芝で得られた実験結果と比較す

る． 
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Fig.3.7 Flowchart of the analysis 
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3.2.2.2 解析対象 
 Fig.3.8 のような STI 構造を持つテストパターンに対して解析を行う．(a)が基
盤上から見た周期構造パターン，(b)が単位セルの立体形状である． 
 このテストパターンではシリコンのActive Areaを長方形に区切るように溝が
掘られ，その溝がSiO2で埋められている．このSTI構造の上にPoly-SiのGateと，
それを覆うSiNのSide wallが載せられた周期構造をしている． 
 

 (a) (b)

GATE（Poly-Si）Active Area（Si） STI(SiO2) Side Wall（SiN）GATE（Poly-Si）Active Area（Si） STI(SiO2) Side Wall（SiN）  

Fig.3.8 Schematics of STI structure plane view and 3-D view of the unit cell 
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3.2.3 応力解析 
3.2.3.1 応力解析モデル 
Active Area中に発生する転位は主に STI製造プロセス中に発生する応力に起因
すると考えられる．そこで，有限要素法による応力解析を行った．ここで，応

力解析には ANSYSを用いる．作成した FEMモデルを Fig.3.9，Fig.3.10に示す．
Fig.3.9 をモデル１，Fig.3.10 をモデル２とする．(a)は構造全体のモデル，(b)は
シリコン部のみを表示しており，(c)はそれを[-110]方向から見た図である．STI
溝形状が転位挙動に与える影響を調べるため，溝の形状を変えた二種類のモデ

ルを用意した．(c)からわかるように Fig.3.9 は STI 底と壁を直角にきっており，
Fig.3.10 では STI 底と壁の間に 45 度の傾斜が入れてある．これらのモデルでは
メッシュ精度による違いはでるものの STI 溝底の角部以外ではほぼ同様の応力
分布を持つと考えられる．使用した要素はどちらもシリコンは六面体一次要素，

その他は四面体，もしくはピラミッド型の高次要素で Fig.3.9の総節点数 115692，
総要素数 93567，Fig.3.10の総節点数 154984，総要素数 117350である． 
境界条件として x，y，z 方向の各一面を面方向並進固定にし，x，z 方向の反
対側の面を面方向カップリングとして面内における面方向変位が同一にする拘

束条件を与えた．これは，実際の素子構造での STI 深さに対し基盤全体の厚さ
が十分に厚いため，シリコン基盤が均一に変形する状態を模擬させるためであ

る．また，転位動力学に必要な領域は STI 溝近傍のみであるので，要素数を削
減し，計算コストを下げるために等価剛性要素を用いた．等価剛性要素とは基

盤の大部分を等価な剛性を持つ薄い構造に置き換えるための要素である[38]．本
解析で用いた材料物性値を Table 1に示す． 
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 (a) (b) 

 

(c) 

y [001]

z [-110] x [-1-10]

y [001]

z [-110] x [-1-10]

Fig.3.9 FEM model (model 1) 
 (a) (b) 

 

(c) 

y [001]

z [-110] x [-1-10]

y [001]

z [-110] x [-1-10]

Fig.3.10 FEM model (model 2) 
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Table 1 Material properties used in FEM analysis 
Material Young ratio 

[GPa] 
Poisson ratio Coefficient of thermal 

expansion [1/K] 
Si 170 0.20 3.0×10-6

SiO2 70 0.17 0.87×10-6

Poly-Si 170 0.20 3.0×10-6

SiN 260 0.25 3.1×10-6

Equivalent stiffness Si 1.48×104 0.20 3.0×10-6

 

 STI構造作成プロセスの概略をFig.3.11 に示す．(a)まず，シリコン基盤上に溝
を作成し，1000℃まで温度を上昇させ，熱酸化によりシリコン表面に酸化膜を
形成する．(b)次に 500℃程度においてCVD(Chemical Vapor Deposition)を行い，溝
をSiO2で埋める．このあと 1000℃でアニールを行い，応力を緩和する．(c)表面
の平坦化処理の後，570℃でPoly-Siのゲートを堆積させる．(d)この後，S/D(ソー
ス/ドレイン)インプランテーションを行い，SiNの側壁を作成する．側壁作成後，
再びS/Dインプランテーションを行った後，1000℃でアニールを行う． 
 これら一連の製造プロセスで応力が発生する要因としては,熱膨張係数の違い
から生じる熱応力とSiO2，Poly-Si，SiNに生じる真性応力が考えられる．そこで
応力解析では,生成する順に要素を付加する複数ステップ解析を行った．また，
Poly-SiとSiNには生成時に 1.5 GPaの真性応力を与え,SiO2にはインプランテーシ

ョン後のアニール時に 1.2 GPaの圧縮の真性応力を与えた． 
この解析における温度変化とステップごとの状態をFig.3.12 に示す．ここで，

温度を一度上昇させてから冷却するだけの過程は最終的な応力分布に影響しな

いので省略している．Step1でシリコンの温度を一様 500℃上昇させ，Step2でSiO2

を付加する．このとき，付加する温度ではシリコンとSiO2間に熱応力が発生しな

いようにする．これは以後のPoly-SiとSiNの場合にも同様である．Step3 で温度
を一様 570℃にする．Step4，Step5 でそれぞれPoly-Si，SiNを付加し,真性応力を
与える．Step6で温度を一様 1000℃に上昇させ，SiO2に真性応力を与える．この

ような複数ステップを与え，解析をおこなった． 
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Fig.3.11 Fabrication process of STI structure 
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Fig.3.12 Step of FEM analysis 
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3.2.3.2 応力解析結果 
 
 モデル１について，Step6 におけるシリコンの変形図と各応力成分をFig.3.13
に示す．ここで変位はモデル最大長の 5％となるように表示している． σx，σy
から分かるように，構造内はほぼ全体が圧縮の応力場となっている．また，Si
とSiO2の境界は上に反りあがるように変形しているが，ゲート，側壁の下は変形

が比較的拘束されている．そのため，この部分では圧縮の応力は他の部分より

も小さくなり，境界部ではせん断応力が大きくなっている． 
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σz τxy
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Fig.3.13 Stress distribution in STI structure. 
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分解せん断応力分布 
転位に働く力はその応力場の分解せん断応力に依存する．よって，転位の発生，

成長を考える上ではそれぞれのすべり系に対する分解せん断応力が重要となる．

そこで，モデル１について，Step6 時のシリコン中の分解せん断応力をFig.3.14
に示す．構造の対象性から (1-11)[10-1]，(1-11)[110]，(111)[10-1]，(111)[-110]の
4通りのすべり系について表示した．ここからSiN端とSi，SiO2が接している部分と

Si上表面の角部に応力が集中していることが見て取れる． 
 

 

(1-11)[10-1] (1-11)[110]

(111)[10-1] (111)[-110]

(1-11)[10-1] (1-11)[110]

(111)[10-1] (111)[-110]
 

Fig.3.14 Resolved shear stress in STI structure. 
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3.2.4 転位動力学解析 
3.2.4.1 転位の成長判定 
応力分布の解析結果より，Fig.3.15に示す分解せん断応力が大きかったSiN端とSi，
SiO2が接している部分(A)とSi上表面の角部(B)の二箇所を初期転位位置に設定する．こ
の位置に半径 50nmの初期転位を配置し，この転位が成長するか調べた．50nmはイオン
インプランテーション等により生じる微小な結晶欠陥に比べ大きい．しかし，今回初期

転位位置のメッシュ精度が十分に細かくないため，初期半径を大きくとった．この結果

をTable 2に示す．初期転位位置Aで５つ，初期転位位置Bで２つのすべり系で転位は成
長をし，その他のすべり系では転位は成長せず，収縮，消滅した．Fig.3.16 に初期転位
とそのすべり系における分解せん断応力を示す．今回使用した転位動力学シミュレータ

では負の分解せん断応力場で転位は成長する方向に力を受ける．初期転位位置Aの
(111)[10-1]，(1-11)[10-1]，(1-11)[110]，初期転位位置Bの(111)[01-1]，(1-11)[0-1-1]のすべ
り系では初期転位の中心付近の方が転位線のある部分より応力が集中し，転位に大きな

力が加わる．しかし，初期転位位置Aの(111)[01-1]，(1-11)[0-1-1]のすべり系では初期転
位の中心部は正の分解せん断応力場を持つ．よってこのすべり系において,転位は成長
しないと考えられる．これらの転位は成長するに従い自己張力は小さくなるので分解せ

ん断応力がゼロの位置付近まで成長し，酸素固着力により停止する． 
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Fig.3.15 Initial dislocation position 
 

 

 

Table 2 Whether initial dislocation grew or not in each case of different slip system 
Slip plane Slip direction 

(111) [10-1] 
○ 

[01-1] 
○ 

[-110] 
× 

(1-11) [10-1] 
○ 

[0-1-1] 
○ 

[110] 
○ 

(-111) [01-1] 
× 

[-10-1] 
× 

[110] 
× 

Initial position A 
 

Slip plane Slip direction 
(111) [10-1] 

× 
[01-1] 
○ 

[-110] 
× 

(1-11) [10-1] 
× 

[0-1-1] 
○ 

[110] 
× 

Initial position B 
○・・・Dislocation grew， ×・・・Dislocation vanished 
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(111)[10-1] (111)[01-1]

(1-11)[10-1] (1-11)[0-1-1]

(1-11)[110]

Initial position A

Initial position B

(111)[01-1] (1-11)[0-1-1]

(111)[10-1] (111)[01-1]

(1-11)[10-1] (1-11)[0-1-1]

(1-11)[110]

Initial position A

(111)[10-1] (111)[01-1]

(1-11)[10-1] (1-11)[0-1-1]

(1-11)[110]

(111)[10-1] (111)[01-1]

(1-11)[10-1] (1-11)[0-1-1]

(1-11)[110]

Initial position A

Initial position B

(111)[01-1] (1-11)[0-1-1](111)[01-1] (1-11)[0-1-1]  
Fig.3.16 Initial dislocation loop and resolved shear stress 
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3.2.4.2 拡張転位の解析 
 3.2.4.1 で成長が確認された転位について，その停止位置における拡張転位の
解析を行う．ただし，Initial position Aの(111)[10-1]と Initial position Bの(111)[01-1]
は対称な同一応力場を持っているのでまとめて考える．部分転位を考える際，

発生位置における分解せん断応力が大きい方の部分転位が先行するとする． 
 
初期転位位置 A， (111)[10-1]すべり系，初期転位位置 B，(111)[01-1] すべり系 

Fig.3.17 にモデル１で解析した，(111)[10-1]のすべり系における部分転位の分
解せん断応力を示す．部分転位のバーガースベクトルは[11-2]，[2-1-1]の二通り
である．初期転位位置 B，すべり系(111)[01-1]の転位は初期転位位置が C，すべ
り系(111)[10-1]の転位と見なす．初期転位位置 A,Cにおいて，どちらの部分転位
の分解せん断応力も 0.8～0.9GPa程度であり，今回行った応力解析の結果からで
はどちらが先行する部分転位か判断が困難である．そこで，今回は両方の場合

について解析を行った．部分転位の解析結果を Fig3.18に示す．(a)はモデル１の
結果，(b)はモデル２の結果である．位置 D,E は転位端を指している．先行する
部分転位の違いにより，収縮する転位端に違いがでた．また，(a)の転位端が角
部に来る場合，部分転位は完全に収縮したが，(b)においては転位端が傾斜部に
あり，完全な収縮は見られなかった．両モデルで転位端において転位が収縮し

たのは先行する部分転位のバーガースベクトルが[2-1-1]での転位端 D と，先行
する部分転位のバーガースベクトルが[2-1-1]での転位端 Eであった． 
 

(111)[11-2] (111)[2-1-1]

A BC

(111)[11-2] (111)[2-1-1]

A BC

 

Fig.3.17 Resolved shear stress of partial dislocation of (111)[10-1] slip system 
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Fig.3.18 Simulation result of dislocations whose slip system is (111)[10-1],and 
generation position is A and C . (a) model 1，(b) model 2 
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初期転位位置 A， (1-11)[10-1] すべり系 
 Fig.3.19にモデル１で解析した，(1-11)[10-1]のすべり系における部分転位の分
解せん断応力を示す．部分転位のバーガースベクトルは[1-1-2]，[21-1]の二通り
である．初期転位位置 A におけるすべり方向[1-1-2]に対する分解せん断応力は
0.4GPa 程度，すべり方向[21-1]に対する分解せん断応力は 1.0GPa 程度である．
この応力解析の結果から，本解析では先行する部分転位のバーガースベクトル

は[21-1]に定める．部分転位の解析結果を Fig3.20に示す．(a)はモデル１の結果，
(b)はモデル２の結果である．位置 F,Gは転位端を指している．(a)の 90度の角部，
(b)の 45度の角部において転位は完全に収縮した．Fの転位端において両方のモ
デルで拡張転位が収縮した． 
 
 
 
 
 
 

(1-11)[1-1-2] (1-11)[21-1]

A

(1-11)[1-1-2] (1-11)[21-1](1-11)[1-1-2] (1-11)[21-1]

A

 
Fig.3.19 Resolved shear stress of partial dislocation of (1-11)[10-1] slip system 
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Fig.3.20 Simulation result of dislocations whose slip system is (1-11)[10-1], 
and generation position is A . (a) model 1，(b) model 2 
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初期転位位置 A， (1-11)[110] すべり系 
 Fig.3.21 にモデル１で解析した，(1-11)[110]のすべり系における部分転位の分
解せん断応力を示す．部分転位のバーガースベクトルは[21-1]，[121]の二通りで
ある．初期転位位置 A において，すべり方向[21-1]に対する分解せん断応力は
1.0GPa程度，すべり方向[121]に対する分解せん断応力は 0.3GPa程度である．こ
の応力解析の結果から，本解析では先行する部分転位のバーガースベクトルを

[21-1]に定める．部分転位の解析結果をFig3.22に示す．位置H,Iは転位端を指す．
このすべり系において，転位は STI底まで成長しなかった．よって，STI底形状
の影響は受けないのでモデル１についてのみ解析を行った．このすべり系にお

いては H,I両位置において，転位の収縮は確認されなかった． 

(1-11)[21-1] (1-11)[121]

A

(1-11)[21-1] (1-11)[121]

A

 

Fig.3.21 Resolved shear stress of partial dislocation of (1-11)[110] slip system 
 

[21-1]

[121]

[21-1]

[121]

SiO2

Surface

5.9nm

4.2nm

 

I H 
H I 

Fig.3.22 Simulation result of dislocations whose slip system is (1-11)[110], 
and generation position is A . 
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初期転位位置 B， (1-11)[0-1-1] すべり系 
 Fig.3.23にモデル１で解析した，(1-11)[0-1-1]のすべり系における部分転位の分
解せん断応力を示す．部分転位のバーガースベクトルは[1-1-2]，[-1-2-1]の二通
りである．初期転位位置 B において，すべり方向[1-1-2]に対する分解せん断応
力は 0.9GPa 程度，すべり方向[-1-2-1]に対する分解せん断応力は 0.7GPa 程度で
ある．この応力解析の結果から，本解析では先行する部分転位のバーガースベ

クトルを[1-1-2]に定める．部分転位の解析結果を Fig3.24に示す．(a)はモデル１
の結果，(b)はモデル２の結果である．位置 J,K は転位端を指す．(a)の K，(b)の
J において STI 底の角部でそれぞれ転位が完全に一致した．(a)の J においては
STI底面でやや転位が収縮した．これより，両モデルで収縮したのは Jの転位端
である． 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

(1-11)[1-1-2] (1-11)[-1-2-1]

B

(1-11)[1-1-2] (1-11)[-1-2-1]

B

 
Fig.3.23 Resolved shear stress of partial dislocation of (1-11)[110] slip system 
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Fig.3.24 Simulation result of dislocations whose slip system is (1-11)[0-1-1],and 
generation position is B . 
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3.2.4.3 交差すべり解析 
3.2.4.2 において，モデル１，モデル２の両モデルで拡張転位が収縮した条件に
対して，交差すべりの解析を行う．交差すべり発生位置は収縮が起こった転位

端とし，モデルは実際の STI形状に近いモデル２を用いる． 
 すべり系(111)[10-1]の転位端 D，すべり系(111)[10-1]の転位端 E，すべり系
(1-11)[10-1]の転位端 F，すべり系(1-11)[10-1]の転位端 Jにおいて交差すべりを発
生させた解析結果をそれぞれ Fig.3.25，Fig.3.26，Fig.3.27，Fig.3.28に示す．それ
ぞれ交差すべり発生地点を赤点線で示し，すべり面を青色の平面で表示してい

る．右側の図は同時刻における上から見た図である．Fig.3.26,Fig.3.27 のように
転位端から単位セルの内側に向かうすべり面に交差すべりが発生した場合，転

位は STI壁を直角につなぐような形で停止した．Fig.3.25，Fig.3.28のように転位
端から単位セルの外側に向かうすべり面に交差すべりが発生した場合，転位は

単位セル間の STI溝が交差する位置付近で停止した．Fig.3.29に東芝での実験に
おいて交差すべりが発生した転位の形状をイラストで示す．この実験において

は Peierls-valley による転位の拘束は確認されていない．この実験結果から，
Fig.3.26が(a),Fig3.27が(b)の結果をよく再現している． 
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Fig.3.25 Simulation result of cross-slip which occurred at point D 
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Fig.3.26 Simulation result of cross-slip which occurred at point E 

 50



 

t=0

t=0.8e-4

t=1.6e-4

Final shape

F

F

 

 

Fig.3.27 Simulation result of cross-slip which occurred at point F 
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Fig.3.28 Simulation result of cross-slip which occurred at point J 
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Fig.3.29 Sketch of experiment result 
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3.2.5 考察 
 STI 構造中における拡張転位の収縮について大きく分けて二種類の収縮が確
認された．一つは応力場による拡張転位の収縮である．この拡張転位の収縮は

モデルに対する依存性が少なく，すべり系(111)[10-1]の転位端 D，すべり系
(111)[10-1]の転位端 E，すべり系(1-11)[10-1]の転位端 F，すべり系(1-11)[10-1]の
転位端 Jにおいて確認された．この応力による拡張転位の収縮は応力分布の変化
により起こり，初期転位位置における分解せん断応力が小さいほうの部分転位

が転位停止位置付近でもう一方に比べ大きい場合，もしくはもう一方の部分転

位の分解せん断応力が転位の成長を妨げる方向に働くために起こる．もう一つ

は構造による拡張転位の収縮である．この場合，急激に拡張転位が収縮する反

面，モデル依存性が大きく一方のモデルにおいて収縮してももう一方ではまっ

たく収縮していない結果がみられた．また，この収縮は必ず２つの部分転位の

転位端がモデルの 90 度角，もしくは 45 度角にトラップされる形で起こった．
よってこの収縮はモデルの影響と考えられ，この影響を完全に取り除くには局

面を持つ構造に対しても解析を可能とする必要がある．また，実際の STI 底部
は緩やかにカーブしているため，この収縮は起こらないと考えられるが，転位

が構造中に存在する何らかの障害物によって運動が妨げられた場合，転位が収

縮し，交差すべりが起こることは考えられる． 
 本研究の解析において転位が収縮することは確認できたが，その拡張幅の解

析精度にはまだ改善の必要があると考えられる．それは部分転位の解析時にお

ける離散化精度，応力解析における精度が原因である．離散化については拡張

幅が数 nmであるのに対し，素片の長さも 1～2nmに制限される．この解析精度
の向上のためにメッシュ精度の向上や分子動力学法の利用が望まれる． 
 また，交差すべり解析においては交差すべりの発生回数が 1 回の比較的単純
な場合の再現はできたので，交差すべりが二回以上発生していると考えられる

より複雑な形状についても同様のことが言えるか調べる必要がある． 
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第４章 結論 
 
 
転位停止位置において転位を部分転位に分解し，その挙動をもとめるプログ

ラムを作成し，構造に対し応用した． 
その結果，本研究における条件では，一様引っ張り応力下では拡張転位の収

縮が起こらなかった．次に行ったSTI構造中の拡張転位の挙動を解析では，
Si-SiO2界面にある転位端での拡張転位の収縮を確認した．この収縮の要因は応

力場が転位を収縮させる方向に働くことであると考えられる．この解析におい

て，拡張転位の収縮が確認された転位端で交差すべりを発生させたところ，実

験結果に近い転位形状を解析によって再現することができた． 
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