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第１章 序論 

１.１ 研究背景 

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

化・小型・軽量・低消費電力化に対する社会的な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． 

半導体製造過程においてはシリコン基板上に多様な形状の多数の薄膜が形成されると

共に，膜幅の微小化や三次元構造化などによって高集積化を達成してきた[1]．このような

素子構造の高密度化に伴い半導体素子内部の応力は増大する傾向にある．半導体素子とし

て広く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，膜の剥離や転位と呼ばれる結晶欠陥の発生などの様々な不良

がデバイのス電気特性の劣化要因となり半導体製造分野における問題となっている． 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Fig. １-1  (a) TEM micrograph of silicon dislocation in DRAM structure. (b) DRAM 
cell[2] 

 

 

 

(a)                            (b) 
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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，結晶学的に

は線欠陥に分類され，塑性変形の原因として一般に広く知られている．半導体素子として

広く用いられる単結晶シリコンウエハ中においては，結晶欠陥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[3]．Fig.1-1

の(a) に示すのはDRAM 内部に発生した転位のTEM 画像，(b) に示すのはDRAM 構造と

内部に発生する転位の模式図である．このように本来半導体素子内部で絶縁されているは

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，デバイスの誤作動，

不良を起こすこととなる．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． 

一般に転位生成は，熱運動により系が活性化エネルギーを超えることにより起こる．応

力や構造，転位の種類などにより活性化エネルギーは異なり，近年シミュレーションによ

り活性化エネルギーを求める研究が行われている．Zhu らが銅の単結晶において応力のか

かった亀裂先端から3次元的な転位ループが生成するときの鞍点構造や活性化エネルギー

を原子的シミュレーションによって求めた[4]．Zhu らは，Nudged Elastic-Band(NEB) 法を

用いて，活性化エネルギーや臨界点における転位ループの観察に成功した．  
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１.２ 転位について 

結晶の塑性変形の多くはある結晶面において特定の結晶方向への変形により結晶面の

上下の結晶が相対的にある量だけずれることにより起こる．この結晶面をすべり面と呼ぶ．

すべり面の上下の結晶が一斉にずれるためには，非常に大きな応力が必要となるため，実

際は，すべり面において原子が局所的にずれていく．すべり面上で原子がすべった領域と

すべっていない領域との境界部分には，線上の原子配置の乱れが存在し，この結晶欠陥を

転位と呼ぶ．すべりにおける結晶の変位量をバーガースベクトルと呼び，転位の種類によ

りすべり面やバーガースベクトルは決まっている． 

転位について原子論的なアプローチをする上では，結晶面や方向といった結晶構造につ

いて考えることが，不可欠となる．結晶面や方向を表すためには単位結晶におけるx，y，z

方向を用いたミラー指数が用いられる．面を表すには，面と垂直な方向を()を用いて表し，

方向を表すには，[]を用いて表す．また，結晶学的に等価な面，方向を表すとき，それぞ

れ{}，<>を用いて表す． 
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１.３ shuffle-set 転位と glide-set 転位 

単結晶シリコンはFig1.2(a)に示すようにダイヤモンド構造をしている．そのため，

Fig1.2(b)に示すようにshuffle-set 転位とglide-set 転位と呼ばれる2種類の転位が存在してい

る． 

原子間の距離広い面間において原子がずれる転位をshuffle-set 転位と呼び，原子間の距離

が狭い面間において原子がずれる転位をglide-set 転位と呼んでいる．一般にglide-set転位は，

部分転位として存在し，バーガースベクトルの方向と大きさがshuffle-set転位とは異なる．

Tabel 1.1にそれぞれのバーガースベクトルをまとめる．ここで，aはシリコンの格子定数で

ある． 

 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実験[5,6,7]と理論[8,9]の

双方から考えられていた．しかし，近年になって低温から室温程度の条件化のもと数GPa

から十数GPa程度の高応力下で拡張していない完全転位が観察され，この転位はshuffle-set

転位であると考えられている[10,11,12,13]． 

 また，実験だけでなく転位生成のメカニズムを解明するためにシミュレーションによ

る研究も行われている．Godet らは2004年に経験的原子間ポテンシャルによって，2006年

に第一原理計算によって，シリコンの表面ステップから転位が生成するシミュレーション

を示した[14,15]．この研究において，Godetらはshuffle-set 転位を観察し，臨海状態を得た．

しかし，薄い2次元的なモデルを採用したため，表面からは直線的な転位が生成され，転位

の初期状態の活性化障壁や鞍点構造については述べられていない． 

また，泉らはNEB法と分子動力学法を共有結合結晶であるシリコンに適用しshuffle-set

転位の生成メカニズムを明らかにした[17]．半導体デバイスの一般的な転位生成原因である

sharp corner モデルを利用することで，Zhuらがき裂進展という脆性破壊に焦点を当てたの

に対し，転位生成という延性破壊に焦点を当てている．泉らはまず熱振動の影響を低減す

るため低温(1K)に設定して分子動力学法を用いて，アサーマルでの限界点の原子構造とし

て2つの60°転位と1つのらせん転位からなる半六角形のshuffle-set転位ループを得た．また

NEB法を用いて活性化エネルギーと鞍点の原子構造を得た．しかし，低温下で生成される

shuffle-set転位と異なりglide-set転位の生成は活性化エネルギーが高く，原子論的なシミュ

レーションが非常に困難であり，ほとんど行われていない．2009年にJulienらにより分子動

力学によるstep構造からのglide-set転位の生成が確認されたが，glide-set転位の生成に必要

な活性化エネルギーなどを求めた研究はない[18]． 

 



 12

Table １.1 Burgers Vector of glide-set dislocation and shuffle-set dislocation  

 Burgers vector 

Glide-set dislocation 1/6<11-2>a 

Shuffle-set dislocation 1/2<01-1>a 

 

 

(a)                    (b) 

 
 

 

 

Fig. １-2  (a) Diamond cubic structure of Si lattice. (b) Glide-set and shuffle-set[16]  
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１.４ 研究の目的 

現在，シリコン単結晶のglide-set転位の生成における活性化エネルギーを求めた研究が存

在しておらず，シリコンの転位メカニズムを明らかにするために必要とされている．しか

し，従来の手法により，Glide-set転位の生成における活性化エネルギーを求めることは，

分子動力学法におけるタイムスケールの点から困難である． 

そのため本研究では，活性化エネルギーの大きな転位生成現象に対しても，原子論的な

アプローチを可能とする手法を開発し， glide-set転位の生成に対し適用することで，

glide-set転位の生成のメカニズムを明確にすることを目的とする．glide-set転位の生成の解

析は，半導体素子において代表的な構造であるsharp cornerにおいて行う． 

また， glide-set転位とshuffle-set転位の生成条件の比較検討を行い，シリコンにおける転

位の生成メカニズムを明確にする． 
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１.５ 本論文の構成 

 本論分の構成を以下に示す． 

第1章では，序論として研究の背景と目的について述べる． 

第2章では，解析手法として，古典的分子動力学法，NEB法について述べる． 

第3章では，本研究において提案した解析手法について述べ，その検証を行う． 

第4章では，glide-set転位への原子論的アプローチの解析条件と結果を示す． 

第5章では，shuffle-set転位の活性化エネルギーとの比較検討を行い，シリコンにおける2

種類の転位について生成条件の違いをまとめる． 

第6章では，shuffle-set転位とglide-set転位を原子構造の観点から考察をすすめ，生成のメ

カニズムを明らかにする． 
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第２章 解析手法 

本章では，まず古典分子動力学，NEB 法の基礎理論，解析モデルに対する応力の与え方

について述べる．ただし，古典分子動力の枠組みは既に完成しているため，一般的概論は

関連図書を参考とし[19-22]，ここでは，本研究で用いた技法についてのみ簡潔に記述する．

また，本研究で新たに開発した手法に関しては，次章にて，その検証と共に記載する． 
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２.１ 古典分子動力学法 

 分子動力学法では，原子間相互作用を特徴づける経験的ポテンシャルを定義することで，

各原子に働く力を評価し，原子の位置，速度を動的に解析していく．各原子に古典的力学

法則を適用し，ニュートンの運動方程式を数値的に解く．例えば，原子数を N とし，N 原

子の初期条件(初期位置，初期速度)を規定すれば，6N 次元の位相空間にただ一つの軌跡が

定まり，各原子の時間発展を決定論的に追従できる．このとき，各時間に系の力学量の瞬

間値が定義できる．瞬間値の長時間平均が位相空間平均に等しいといえるエルゴード仮説

を用いれば，マクロな物理量を得ることができる．実際のシミュレーションアルゴリズム

は以下に示すように初期構造作成後，2～5 のサイクルを繰り返すことで，原子の運動を求

めることができる． 

 

1． 初期状態作成(初期位置，初期速度) 

2． 周期境界条件に基づき，原子間力を計算する原子対を算出(Book-keeping 法) 

3． 原子位置と経験的ポテンシャルにより原子間力を算出 

4． Verlet 法により，Δt 後の原子位置・速度を評価 

5． 物理量の算出 

6． 2.に戻る 

 

２.１.１ シリコンの経験的原子間ポテンシャル 

分子動力学では，原子間ポテンシャルは全粒子の位置の関数として扱われる．よって，

原子間力は，ポテンシャルをΦとすれば，ヘルマン・ファイマン則から， 

α

α

Φ

r
F

¶
¶

= -        (2.1) 

として原子位置での微分から得られる．分子動力学計算で物質の物理的性質や構造が再現

できるかどうかは，適用する経験的ポテンシャルの制度にほぼ一存する．それゆえ様々な

関数系のポテンシャルが開発されてきた．一般的には，ポテンシャルの関数形は，対象物

質の結合特性に依存する．例えば無機化合物形であれば，2 原子間の距離のみの関数であ

る Lennard-Jones 型，Morse 型[23]といった 2 体ポテンシャルが広く用いられる．一方，共有

結合系では，3 原子の位置関係の関数である 3 体ポテンシャル(Tersoff 型[24]，Keating 型[25]

等)が挙げられる．また，電子の密度を関数として埋め込んだ EAM[26]型のポテンシャルは

金属に対して多くの成果を挙げている． 
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 シリコンに対しては，共有結合の結合方向性を考慮する必要があり，2 体ポテンシャル

での記述は困難である．そのため，2 体ポテンシャルに比べ計算が煩雑な多体ポテンシャ

ルが考案されている．主なものに，Stillinger-Waber(SW) [27,28]ポテンシャル，Tersoff ポテン

シャル[24]，EDIP ポテンシャル[29]等が挙げられる．本研究では，シリコン原子間ポテンシ

ャルとして SW ポテンシャルを採用した． 

 

Stillinger-Waber(SW)ポテンシャル 

 

 SW ポテンシャルは，F.H.Stillinger と T.A.Waber により 1985 年に角度依存性を有するシ

リコンの 3 体ポテンシャルとして提案された[28]． 

 SW ポテンシャルは，式(2.2)のように，2 体項 2V と 3 体項 3V の和で表される．3 体項は

角度の関数となっており， )(θswg により，結合角が 109.47°で最安定になるように設定さ

れている．ここで， αβr は原子αとβとの間の距離を表し， αθ はαを中心としたβとγが

成す結合角である．ポテンシャルパラメータは，Table2.1 に示す． 

å å
< <<

+=
βα γβα

βγαγαβαβΦ ),,()( 32 rrrVrV    (2.2) 

         )]()()[()(2
αβαβαβαβαβ rVrVrfrV ARc -=         (2.3) 

αβλαβαβαβ A)()( rArVR =      (2.4) 

αβλαβαβαβ B)()( rBrVA =      (2.5) 

 

ïî

ï
í
ì

<
-=

otherwise

Rr
Rr

R
rfc

　

　αβαβ

,0

),exp()( 2
2

1 abab
abab

ab

   (2.6) 

)]()()()()()()()()([),,(3
ggbgabbgbaaagabbgagab qyyqyyqyy gswrrgswrrgswrrarrrV ++=

(2.7) 

aababy p
c rfr )]([)( =αβ      (2.8) 

2)cos()( aa qq -= hgsw      (2.9) 
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Table ２.1 Stillinger-Waber potential parameter  
 

 

 

 

２.１.２ 周期境界条件 

 現実の物質系はアボガドロ数のオーダー（
2310 個）の分子が含まれることになる．し

かし，計算時間の観点から，シミュレーションにおいてこれらすべてを取り扱うのは不可

能である．そこで，周期境界条件と呼ばれる近似法用い，擬似的に無限系を作る．周期境

界条件では，計算領域として直方体のセルを取り，実際に計算を行う系の周りにそれと全

く同じセルが並んでいるものと近似する．(Fig.2-1 は 2 次元平面運動の場合の周期境界条

件を表す)．中央のセルを基本セル(ユニットセル)，周辺のセルをイメージセルと呼ぶ． 

基本セルから飛び出した分子は反対側のイメージセルから同じ速度で入ってくる．また

基本セルの分子には基本セルだけではなくイメージセルの分子からの力の寄与も加え合わ

せる．このような境界条件を課すと計算領域が無限に並ぶ事になり，小さな計算領域でバ

ルクの性質を表すことができる．ユニットセルの各辺の長さは力を計算するときに用いる

ポテンシャルのカットオフ距離の二倍以上になるように決めなければならない． 
 

 
Fig. ２-1  Periodic boundary condition 
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２.１.３ Book-Keeping 法とその高速化法 

クーロン力のような長距離に及ぶ原子間力を考慮しない場合，一般的に数 Å 程度離れ

た原子間に働く力は 0 に近似することができ，カットオフを導入し計算を行う．原子間の

相互作用範囲を半径 rc とすると，ある原子の半径 rc の球内の原子をあらかじめリストアッ

プしておき，その原子との間の力のみを求めれば計算時間を削減できる．さらに，登録す

る範囲を rcより少し大きい Rc (> rc) としておけば，毎ステップの再登録が必要なくなり効

率的である．以上の方法を book-keeping 法と呼ぶ．Fig.2-2 にその概念図を示す．Rc，ま

たは book-keeping の更新頻度である有効ステップ Nup は以下のように決定される. 

温度 T K での粒子の運動エネルギーから平均粒子速度 vT
ave を求めれば，粒子の最大速

度は平均速度の 3 倍程度となる（vT
max ≒ 3vTave）．この速度と計算時間（有効ステップ）

NupΔt を掛け合わせたものがその時間ステップ中に粒子が動ける最大距離Δrc =vT
maxN_t 

となる．これより，Nup ステップ中では，Rc （= rc +Δrc) 外の粒子は rc 内に入らないとい

う条件が得られる． 

上述した book-keeping 法を用いると，更新登録のたびにかかる計算時間が O(N２) に比例

する．毎ステップ登録を行うわけではないが，大規模な系を扱う場合，好ましいアルゴリ

ズムとはいえない．そこで本論文では，領域分割法を用いることで登録に要する計算時間

を O(N)に削減した．図 2.3 に領域分割法の 2 次元概念図を示す．MD セル全体を一辺 Rc 

以上の小さなサブセルに分割し，全計算原子をサブセルに登録する．この時，あるサブセ

ルに登録された原子が力の計算を行うために登録すべき結合原子は，そのサブセル内ある

いは隣接するサブセル内に属することとなる．2 次元であれば計 9 個，3 次元であれば計

27 のサブセルに対してのみ登録計算を行えばよく，計算時間の短縮が可能となる． 

 

 

Fig. ２-2  Book-keeping techniques 
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２.１.４ 運動方程式 

 分子動力学法では，設定したアンサンブルに応じて異なる運動方程式を用いる．最も基

礎的な原子(N)・体積(V)・エネルギー(E)一定のミクロカノニカルアンサンブル(NVE)の場

合，解くべき運動方程式はニュートンの運動方程式(2.10)である． 

2

2

dt
rdmF i

ii =       (2.10) 

本研究では，NVE アンサンブルの他，温度(T)が一定に保たれるカノニカルアンサンブル

(NVT)を使った， 

 

温度制御法 

分子動力学において，系の温度 T は，粒子の運動 v の揺らぎとして統計熱力学観点から

式(2.11) で記述できる． 

å=
a

aaB vmTNk 2

2
1

2
3

     (2.11) 

この温度 T の制御を実現する有用な方法として，能勢の方法 [30]と束縛法（速度スケーリ

ング）法が知られている．本論文ではより実装が簡便な後者を用いた．速度スケーリング

法では，各原子の速度 va を強制的にスケーリングすることで，系の運動エネルギを調節し，

系の温度を設定温度へと近づける．即ち，ある時刻 t での原子速度から測定した温度を T，

設定温度を Tc とした時，式(2.12) による速度変換を適用すればよい． 

a
c

a v
T
Tv =¢       (2.12) 

 

運動方程式の数値積分法 

 系の全自由度に対する連立微分方程式を解析的に解くことは不可能であるため，数値積

分法を用いて運動方程式を解く．Newton の運動方程式を解くだけの場合には差分近似法の

ひとつである Verlet がよく用いられる．以下に Verlet アルゴリズムを示す． 

微小時間Dt について，Newton の運動方程式の 2 階導関数を 2 次精度の中央差分で近似

すると，次のようになる． 

( ) ( ) ( ) ( ) ( )
i

i
iii m

t
tttttt

F
rrr 22 D+D--=D+                             (2.13) 

速度は位置の時間微分を中央差分で近似した式より得られる． 

( ) ( ) ( ){ }tttt
t

t iii D--D+
D

= rrv
2
1                                     (2.14) 
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出発値 ri(0), ri(Dt)を適当に与えれば，式(2. 14)より質点の位置を追跡していくこともできる

が，式(2.13)と式(2. 14)から ri(t - Dt) を消去して， 

( ) ( ) ( ) ( ) ( )
i

i
iii m

ttttttt
2

2 Fvrr D+D+=D+                            (2.15) 

とすることで，初期状態として質点の位置 ri(0)と速度 vi(0) を与えることでシミュレーシ

ョンを開始することも可能である．Verlet アルゴリズムは初期状態以外ではまったく速度

を用いないで質点を移動させることが特徴である．また速度は式(2. 15)から得られるが，

この式では微少時間間隔での位置の差を計算するので，数値計算上の桁落ちに注意しなく

てはいけない．そこで，本研究では Verlet アルゴリズムを速度制御に適用でき，また桁落

ちを防ぐことができるように改良した Velocity Verlet[31]アルゴリズムを用いる． 

Velocity Verlet アルゴリズムでは，質点の位置と速度を 2 次までのテイラー級数展開し，

速度の展開式の 1 階微分を前進差分で近似して，次式を得る． 

( ) ( ) ( ) ( ) ( )
m
ttttttt i

iii 2
2 Fvrr D+×D+=D+                               (2.16) 

( ) ( ) ( ) ( ){ }ttt
m
tttt iiii FFvv +D+

D
+=D+

2
                              (2.17) 

計算アルゴリズムの主要手順は以下の通りである． 

 

1.初期位置 ri(0) および初期速度 vi(0) を与える 

2.力 Fi(0) を計算する 

3.時間ステップ(n+1) の ri((n+1) Dt) を計算する 

4.時間ステップ(n+1) の Fi((n+1) Dt) を計算する 

5.時間ステップ(n+1) の vi((n+1) Dt) を計算する 

6.(n+1) を n としてステップ 3 の操作から繰り返す 

 
1 ステップあたりの微小時間Dt を小さくすると桁落ちの累積誤差や，計算負荷の重さなど

の問題点がある．そのためDt の値は，エネルギー保存の条件を満たす範囲で大きくとるの

が望ましい．本研究では，時間刻みΔt はシリコンの振動周期のおよそ 0.01 倍程度と設定

する． 

 

 

２.１.５  無次元化 

 物理量はすべてÅ，eV 形で無次元化し，計算結果に一般性を持たせた．本シミュレータ

で用いた無次元化を以下に示す． 
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距離  ÷
ø
ö

ç
è
æ == **

d
rr

d
xx 　　    (2.18) 

質量  　
sim

mm =*
     (2.19) 

時間  　

eV
si

m
d

tt =*
    (2.20) 

速度  　

sim

eV
d

vv =*
     (2.21) 

力  　

d
eV
FF =*

     (2.22) 

加速度  　

dsim

eV
aa =*

     (2.23) 

温度  　

Bk

eV
TT =*

     (2.24) 

圧力(応力) 　

3d

eV
ss =*

     (2.25) 

ポテンシャル 
eV
F

=F*
     (2.26) 
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Table ２.2  Nondimensional parameters 

msta Molarity of nondimensional parameter 4.6643445×10-26(kg) 

kB Boltzmann constant 1.38062×10-23(J/ K-1) 

eV Electron Volt 1.60219×10-19(J) 

d Length of nondimensional parameter 1.00×10-10(ｍ) 
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２.２ Nudged Elastic Band 法 

２.２.１ Nudged Elastic Band 法 

Nudged Elastic-Band (NEB) 法[32-34]は反応経路上の 2つの異なる安定状態を初期状態と最

終状態とし，その間を結ぶ最小エネルギー経路(MEP)を探索する手法であり，Fig.2-3 に示

すように，MEP 上のエネルギーの極大点(鞍点)はその反応における活性化エネルギーであ

る．一般に，NEB 法では初期状態と最終状態の間を線形補間によりいくつかのイメージ(原

子配置)を作成し，隣接するイメージを仮想的なバネで結ぶ．各中間イメージに作用する力

は式(2.27)で示すようにバネ力の経路に平行な成分とポテンシャル力の経路に垂直な成分

の合力を用い，各イメージに作用する力を最小化することで，MEP を探索する．ポテンシ

ャル力の経路に垂直な成分は式(2.28)により計算される．初期状態と最終状態を結ぶ複数の

反応経路が考えられる場合や初期状態と最終状態の間の線形補間が反応経路から大きく外

れている場合は，あらかじめ初期状態と最終状態の間に中間状態を含めて用いることで，

着目する MEP へと少ない計算コストで収束させることができる．あらかじめ含めた中間

状態には他の中間イメージと同様に式(2.27)，(2.28)を用いる．本研究において開発した転

位に適した中間状態の作成方法に関しては，次章において述べる． 

NEB 法に用いるポテンシャルエネルギーの計算には，分子動力学法と同様のポテンシャ

ルエネルギーや周期境界などを用いて計算を行う． 

( ) ii
s

iii FRVF tt ÷
ø
öç

è
æ ×+-Ñ= ^     (2.27) 

( ) ( ) ( )( ) iiiii RVRVRV tt×Ñ+-Ñ=Ñ- ^    (2.28) 

iF  : i 番目のイメージに作用する力 

 iR  : i 番目のイメージの原子の位置ベクトル 

 s
iF  : i 番目のイメージに作用するバネ力 

V  : ポテンシャルエネルギー 

 it  : i 番目のイメージの経路の接線ベクトル 
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Fig. ２-3  Nudged Elastic-Band method 

 

 

２.２.２ Climbing Image Nudged Elastic Band 法 

全てのイメージに対し式(2.27)を適用した場合，鞍点の前または後に収束したイメージを

得ることはできるが，鞍点上に収束したイメージを直接得ることができず活性化エネルギ

ーを正確に求めることができない．そこで Climbing Image NEB (CI-NEB) 法[33]では，反応

経路上の最もエネルギーの高いイメージに対しては式(2.29)で示すようにポテンシャル力

の経路に垂直に成分と経路に平行な成分の符号を反転させたものの合力を用いることで鞍

点上に収束したイメージを得る． 

 

( ) ( )( ) iiiii RVRVF tt×Ñ+-Ñ= ^     (2.29) 

 

２.２.３ Free End Nudged Elastic Band 法 

初期状態と最終状態のエネルギー差が鞍点のエネルギーに比べ大幅に大きいと鞍点付
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近のイメージの密度が低く，求めた活性化エネルギーの精度が低くなってしまう．鞍点が

反応経路上の初期状態に近い位置にある場合，活性化エネルギーを求める上で最終状態近

くのイメージは重要ではない．そこで Free End NEB（FE－NEB）法[34]では鞍点と最終状

態を結ぶ反応経路上の途中の点を新たに最終イメージとし計算コストを増加させること無

く鞍点付近のイメージの密度を上げることができる．新たな最終イメージに対しては固定

せず式（2.30）に示すようにポテンシャル力に垂直な方向にのみバネ力を作用させること

で最終イメージのエネルギーを変えることなく反応経路上に収束させることができる． 

 

( ) ( )
( )2

N

NN
s

N
s

NN

RV

RVRVF
FF

Ñ

Ñ÷
ø
öç

è
æ Ñ×

-=    (2.30) 

 

本研究では CI-NEB 法及び FE-NEB 法を合わせて用いる． 
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２.３ 共役勾配法 

 分子動力学では，原子に運動エネルギーを与え，熱平衡状態を実現する手法であるが，

分子動力学法において原子構造を静的に扱う場合には，共役勾配法[35]を用いて，安定な構

造を探索する手法が優れている．共役勾配法の手順について以下に簡単に説明する．ただ

し，分子動力学法における，多体ポテンシャルのような複雑なポテンシャルに対して二階

偏導関数を求めることは計算量の観点から困難なため，Hessian を求める必要がない手法を

用いた． 

 共役勾配法では，ポテンシャルエネルギーの最急降下方向と，直前の探索方向を用いて

次の探索方向を決定する．決定した探索方向において直線探索を行い，ポテンシャルエネ

ルギーが最小となる変位量を求め，原子位置を更新していく．具体的な手順は以下の通り

である． 

 

1. 初期の探索方向を最急降下方向により決定する． 

)(1 xd F-Ñ=        (2.31) 

 

2. 直線探索によって )( kkk dx b+F を最小にする kb を求める． kb の算出には，Armijo

の基準を満たす値を 2 分法によって求めた．Armijo の条件では，0<ν<1 を満たす k(共

役勾配法のステップ数)に依存しない定数νに対して， 

k
T

kkkk dxxdx )()()( FÑ+F<+F nbb      (2.32) 

を満たす最大のβを kb に選ぶという条件である．設定したνに対して，Armijo の条件

を満たすまで，βに 1/2 を乗じる．  

3. 原子位置の更新を行う． 

kkkk dxx b+=+1        (2.33) 

 

4.探索方向の更新を行う． 

   kkkk dxd g+F-Ñ= ++ )( 11            (2.34) 

 

5.k=k+1 とおいて，2.へ戻り計算を繰り返す． 

 

本研究では，原子構造の安定を求める計算では，ν=0.001 とし，βの初期値を 0.00125

とし，各原子間距離の安定を必要とする計算では，ν=0.0001 とし，βの初期値を 0.000125 

とした． 
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２.４ 応力について 

 転位の生成過程においてバーガースベクトル方向に応力をかけることが必要となる． 

分子動力学法において，系の応力をかける手法として周期境界のユニットセルを変形さ

せる方法や指定した範囲の原子を固定する方法などが挙げられる[36-38]．本研究においては，

周期境界条件により応力を与える手法を採用した． 

 バーガースベクトル方向の任意の応力に対し，次式のように弾性定数テンソルを用いて

与えるひずみを決定する． 

es ´= C      (2.35) 

 ここで，σは応力テンソル，C は弾性定数マトリクス，εはひずみテンソルである．求

められたひずみを元に，周期境界のユニットセルを変形し応力を与える．ユニットセルに

せん断変形を与えると，原子の座標から周期境界の適用方向を求めることが困難となる．

例えば，Fig. 2-3 のように原子の y 方向の移動に対して，x 方向の周期境界条件の適用が必

要となる場合があり周期境界条件が複雑なものとなる．そこで，平行六面体のユニットセ

ルに行列をかけることで，ユニットセルを長さ 1 の立方体に変換し計算を行う．変換する

ための行列 M は， 

1-= HM ，

ú
ú
ú

û

ù

ê
ê
ê

ë

é
=

z
y
x

H         (2.36) 

と表される．ここで，x,y,z はそれぞれユニットセルの平行でない異なる 3 辺のベクトルで

ある． 

 
Fig. ２-4  unit cell under shear strain 
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２.５ 転位の可視化について 

転位の可視化については，fcc 結晶や bcc 結晶では結晶の対称性の違いから，Central 

Symmetric Parameter を用いることで欠陥原子のみを可視化し，転位の挙動を見ることがで

きる．しかし，非対称性の強い共有結合性の結晶では Central Symmetric Parameter を用いる

ことはできない．本研究ではスリップベクトルを用い転位の可視化を行った[39]． 

 スリップベクトルは第一近接原子と相対的にどれくらい動いたかを表現するものであり，

式(2.37)で定義されている． 

( )å
¹

--=
n

s

Xx
n

s
ab

ababa 1
     (2.37) 

ここで ns はすべった原子数であり，n は最近接原子数，xαβ．Xαβは初期及び対象とす

る時刻での原子αとβの相対位置を表すベクトルである．スリップベクトルはすべりが隣

接する 2 面で起こっている場合(つまり式(2.37)で ns=1)には向きの正負の問題はあるが，バ

ーガースベクトルとほぼ同義である． 
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第３章 開発手法と検証 

３.１ 開発手法概要 

 転位における活性化エネルギーを求める従来の研究では，分子動力学法により生成した

転位を原子の最終状態とし，その最終状態と初期状態を NEB 法に適用し，活性化エネルギ

ーを求める．fcc 結晶における転位や，shuffle-set 転位などでは，高応力をかけることで，

活性化エネルギーが十分に小さくなり，分子動力学法により転位を生成することができる． 

 しかし，glide-set 転位は，高応力下でも活性化エネルギーが下がりきらず，分子動力学

法により別現象が起きてしまい，低応力下では，活性化エネルギーが大きく転位を生成す

ることができないといった問題点がある．そこで，本研究では，人工的に転位ループを作

成し，作成した転位ループを分子動力学法により緩和することで，NEB 法に用いる原子の

最終状態を作成する手法を開発した． 

 また，NEB 法の適用において，fcc 結晶における転位生成や，原子の表面拡散などの，

計算が収束しやすい問題に関しては，原子の初期状態と最終状態のみから中間イメージを

線形補間し，NEB 法により活性化エネルギーを求めることができる．一方，共有結合の結

晶において，同様に線形補間を行うと，中間イメージのエネルギーの最小経路以外への収

束や，計算の発散の原因となる．そこで，本研究では，線形補間を用いずに，原子配置の

中間イメージを作成する手法を開発した． 

 これらの 2 つの手法について本章の次項以降で解説していく． 
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３.２ 人工的転位ループの作成 

３.２.１ 人工的転位ループ作成のアルゴリズム 

 本研究において開発した任意の面に対して，人工的に転位ループを生成する手法につい

て，そのアルゴリズムを述べる． 

 転位ループを生成する上で，指定したすべり面上付近の原子に対して，すべり方向への

変位を与える必要がある．すべり面と原子の座標系が直交していない場合，すべり面付近

の原子を選び出し，変位を与えることが困難である．そこで，原子の座標系に回転行列を

乗ずることで，すべり面と座標系を直交させる必要がある． 

 また，原子に変位を与えるうえで，指定した範囲内の全ての原子に対して，バーガース

ベクトル分の変位を与えると，原子の配位に大きな乱れが生じてしまう．そのため，原子

の変位量をバーガースベクトルに重み付き関数を乗ずることで，配位の大きな乱れを防ぐ． 

具体的なアルゴリズムについては，以下に示す． 

 

1. すべり系と原子の座標系を結ぶ回転行列を求める． 

2. 原子の座標系に求めた回転行列を乗ずる． 

3. 指定したすべり面付近の原子に対して，重み付け関数を元に変位を与える． 

4. 先ほど乗じた回転行列の逆行列を乗じて，元の座標系に戻す． 

 

 

３.２.２ glide-set 転位ループ作成の定式化 

glide-set 転位は，30°部分転位と 90°部分転位からなる半六角形状の転位ループが生成

されやすい[18]．そのため，本研究においても，同様の転位ループを生成するための定式化

を考案する． 

まず座標系の定義をする． 

÷
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R
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　　       (3.1) 

ここで，R はすべり系と原子の座標系を結ぶ回転行列である．すべり系における z 方向を

すべり面と直交する方向，x 方向をバーガースベクトル方向と定義する． slipslipslip zyx ,,  は

それぞれ，すべり系に変換した原子の座標である．また，転位ループの中心の座標を
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centcentcent zyx ,, と定義する． 

原子に与える変位量は， 

ï
î

ï
í

ì

<--

>-
=

0
2
1

0
2
1

censlipzr

censlipzr

zzww

zzww
dx

　　

　　

b

b
     (3.2) 

ここでｂはバーガースベクトルである．すべり面の片側においてバーガースベクトル分

原子をずらすと，転位周辺で，原子間の距離が近くなりすぎてしまい，分子動力学での緩

和が上手くできない．そのため，すべり面の両面にそれぞれ逆方向にバーガースベクトル

の半分のすべり量に重み付け関数をかけて変位を与える．重み付け関数は以下の通りであ

る． 

))(5exp(1 loopr rrw --=       (3.3) 

a
zza

w censlip
z

--
=       (3.4) 

a はシリコンの格子定数であり，a=5.4309Åある．すべり面方向の重み付け関数は，転位

の極近傍のみで配位数が異なるものが存在するように指数関数を用いた．すべり面と垂直

方向の重み付けには，線形的に重み付けを行っている． 

      2max cosqrrloop =       (3.5) 

    
22 )()( censlipcenslip yyxxr -+-=      (3.6) 
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xx
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-

= -1
1 tanq       (3.8) 

ここで， maxr は転位ループの中心と半六角形の頂点を結ぶ距離である．転位ループが六

角形の形状を取るように 2cosq を乗じている． 

 

 

３.２.３ 検証における解析モデル 

 ここでは，分子動力学法において転位を生成する手法と，人工的に転位ループを作成し，

緩和を行う手法との比較検討を行う．長時間の分子動力学法が可能なようにここでは，比

較的原子数の少ない系での検証を行う．半導体素子において代表的な転位生成源である



 33

sharp corner モデルについて解析を行い，転位の生成方法による違いを検討する．モデル

の様子を Fig. 3-1 に示す． 

  

 
Fig. ３-1  glide-set dislocation nucleation model 

 

 

x，z 方向のセルサイズの 1/4 の長方形の穴を sharp corner とした．Glide-set 転位が生成され

やすいように，応力集中が起こるようにしている．周期境界条件は全方向に用いた．系の

サイズは 11.5×11.4×11.5 3nm であり，原子数は 70680 個である． 

 

 

３.２.４ 分子動力学法の適用 

 まず，従来の手法である分子動力学法による転位の生成を試みた結果を示す．glide-set

の部分転位のバーガースベクトル方向と shuffle-set 転位のバーガースベクトル方向の応力

が発生するように 2 通りの方向で 2.3 で述べた方法で応力を与えた．glide-set 転位のバーガ

ースベクトル方向は，[1 1 –2]で shuffle-set 転位のバーガースベクトル方向は，[01-1]である．
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タイムステップは，0.54fs とし，温度と応力を変え glide-set 転位が生成するか確かめた． 

Fig. 3-2 に，800K，応力 4.8GPa の条件下で，10000 ステップの計算を行った結果を示す．

熱運動による原子配置の乱れが，転位の観察の障害にならないように冷却を行った．可視

化にはスリップベクトルを用いている．Sharp corner の表面の原子の構造が熱拡散により乱

れていることが分かる． 

 Fig.3-3 に 100K．応力 7.2GPa の条件下で，10000 ステップの計算を行った結果を示す．

応力が大きすぎるために，系全体が乱れてしまっている． 

 
 

Fig. ３-2  result of molecular dynamics (800K, 4.8GPa, 10000step) 

 

 
 

Fig. ３-3  result of molecular dynamics (100K, 7.2GPa, 10000step) 
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 また，100K．応力 7.2GPa の同条件下での 1000 ステップ目の段階での原子の状態を

Fig.3-4 に示す．(a)はユニットセルの全体図であり，(b)は sharp corner 部を拡大したもので

ある．Sharp corner 部に圧縮応力が集中してしまい，原子構造が乱れていることが分かる． 

 

 

(a)                  (b) 

Fig. ３-4  result of molecular dynamics (100K, 7.2GPa, 1000step) 
 

同様に温度，応力を変え分子動力学計算を行い，原子配置を観察した結果を Table 3.1 に

まとめる．一般に glide-set 転位は低応力，高温の条件の元で生成されると言われている．

しかし，glide-set 転位の生成に必要な活性化エネルギーは大きいため，分子動力学による

アプローチでは，熱拡散が優位に現れてしまいやすく，glide-set 転位を生成することが困

難である． 

 

Table ３.1 result of molecular dynamics 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

glide-set 方向 せん断応力 7.2GPa 以上 低温(10K) sharp corner 部が崩れる 

  せん断応力 7.2GPa 以下 高温 1000K) 表面拡散により sharp corner が崩れる 

shuffle-set 方向 せん断応力 4.8GPa 以上 低温(10K) shuffle-set 転位が生成 

  せん断応力 4.0GPa 高温(800K) 表面拡散と shuffe-set 転位の生成が起こる 

  せん断応力 3.2GPa 以下 高温(1000K) 表面拡散により sharp corner が崩れる 
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３.２.５ 人工的転位ループ作成の適用 

 ここでは，人工的に転位ループを生成する手法を適用した結果を示す．glide-set 転位を

生成できるように sharp corner 上の glide-set の面を転位ループの中心として，人工的に変位

を与えた．Fig.3-5 に人工的に転位を作成した結果を示す．Fig.3-5 においては，分子動力学

による緩和は行っていない．可視化はスリップベクトルを用いて行っている．(a)の図は転

位部を拡大したもので，原子間距離が狭い面間でスリップベクトルが大きくなっているこ

とが確認できる．(b)には，スリップベクトルで可視化した転位の全体図を示す．2 つの 30°

部分転位と 1つの 90°部分転位からなる半六角形状の転位ループを生成することに成功し

ている．(c)には，原子の配位数により可視化した転位の全体図を示す．配位数は可視化ソ

フトの Atomeye を用いて求めている．緑色の原子の配位数は 3 配位となっている．作成し

た glide-set 転位は，緩和を行っていないため，3 配位の原子がやや多くなってしまってい

る．また，glide-set の部分転位は，バーガースベクトルは，0.222nm であり生成した転位の

スリップベクトルはこれに近い値となっている．  

Fig.3-6 に生成した glide-set 転位を分子動力学法により緩和した結果を示す．分子動力学

法による緩和は，10K で 2000 ステップ行った．Fig.3-5 同様に，(a)に転位拡大部を側面か

ら見た図，(b)にスリップベクトル表示による転位の全体図，(c)に配位数による転位の可視

化の図を示す．緩和後は，緩和前と比べて，すべり面の極近傍の原子のみが滑っているこ

とが確認できる．(b)において，転位部分以外にスリップベクトルが存在する原子は，sharp 

corner において表面拡散が起こった原子である． 

     

(a)                      (b) 
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 (c) 

 

Fig. ３-5  result of artificial making 

  

 

(a) (b) 
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                  (c) 

 

Fig. ３-6  result of artificial making after molecular dynamics 

 

 

３.２.６ 人工的転位ループ作成の検証結果 

 分子動力学法により生成することの困難な活性化エネルギーの高い glide-set 転位の生成

に関して，人工的に変位を与えてから，緩和を行うことで生成することができた．次章で

は，この手法により生成した glide-set 転位を用いて NEB 法を適用する． 

 



 39

３.３ NEB 法における補間方法の考案 

３.３.１ 線形補間の問題点 

 

 一般に NEB 法では，原子の初期状態と最終状態を元に，間の原子状態を線形補間で作成

した後，エネルギー経路を求める手法が広く用いられている．しかし，実際のエネルギー

経路の原子状態は線形補間とは，異なる原子配置になっていることが多い．転位ループに

おける線形補間の問題点を Fig.3-7 の概念図を用いて示す．図左の同心円が，原子の最終状

態となる転位ループである．ここで，赤色部分はバーガースベクトル分原子が変位してい

る．生成途中の小さな転位ループは，図中央の同心円のように，最終状態の転位ループと

比べ，ループの大きさが小さくなり，バーガースベクトル分変位がある領域が狭い．しか

し，ループ中心部では，変位量がバーガースベクトルにほぼ等しく，ループの外側に行く

と，急激に変位量が小さくなるといった傾向は大きな転位ループの場合と同じである． 

 一方，線形補間により作成した転位ループの概念図を図右に示す．原子の変位量を線形

補間しているため，ループの大きさ自体は同じであり，変位量に大きな違いがあるといっ

た特徴が見られる．バーガースベクトル分変位していない領域が多いため，転位ループの

内側の領域では，配位数が異なるものが多く存在してしまう．そのため，線形補間により

作成した原子配置では，実際には起こりえないような原子配置になっており，計算の発散

や，最小経路以外への収束の原因となる． 

 

 

 

 

 

Fig. ３-7 concept of linear interpolation 
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３.３.２ 転位用補間手法概要 

線形補間による原子配置の作成に関する問題点を改善するため，転位ループに適した

NEB 法のための原子配置作成手法を考案する．転位ループの生成過程において，途中の状

態と最終状態の原子配置を線形的に結ぶことができない．そのため，転位ループの半径を

線形的に補間し，各半径に対して，人工的に転位ループを作成する手法を用いた． 

n
krr last=max         (3.9) 

(3.5)式に代入する maxr  を(3.9)式を用いて定義する．ここで，n は NEB に用いるレプリ

カの総数，k はレプリカの番号， lastr は原子の最終状態における転位ループの半径である． 

 

 

３.３.３ 転位用補間手法の検証 

 Fig.3-8 で転位用の補間方法と線形補間でそれぞれ作成した原子配置の比較を行う．(a)

が線形補間に原子の最終状態，(b) が線形補間による原子配置，(c) が転位用に補間した原

子配置である．線形補間では，ループのサイズが最終状態と同じであり，転位の成長過程

として不適な形である．また配位数が 4 配位でない原子が多く存在しており，実際にはあ

りえない構造の原子配置のため，計算の発散の原因にもなる． 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

Fig. ３-8 original interpolation method 
 

 また，この手法により正確な活性化エネルギーを得られるか検証も行った．検証には，

簡単に活性化エネルギーを得ることができる fcc 構造の完全結晶中に関して解析を行った．

転位ループ生成の活性化エネルギーと応力の関係を求め，Robert らによって行われた研究

と比較した[40]．Fcc 構造における転位の生成に関しても，転位生成のための重み付け関数

を作成したが，本研究の論旨から外れるため，付章にて記述する． 

      
          (a)                           (b)                           (c) 
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転位用の補間方法を用いて NEB を行った結果を Fig.3-9 に示す．横軸にバーガースベク

トル方向の分解せん断応力の大きさ，縦軸に各応力における活性化エネルギーの大きさと

している．グラフ上の赤色の曲線は Robert によって求められた曲線である．本研究で提案

した手法で，求めた活性化エネルギーと応力の関係を青色でプロットしている．誤差は非

常に小さく，本研究で新たに提案した手法は，精度的にも問題とないと考えられる． 

 

 

 

 

Fig. ３-9 Activation energy of cupper dislocation 
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第４章 glide-set 転位生成過程への適用 

４.１ 解析手順 

 本章では，sharp corner からの glide-set 転位の生成に関して，新たに考案した手法を元に，

NEB 法を適用し，その活性化エネルギーを求める．系に与える応力を変え，活性化エネル

ギーと応力の関係を求める． 

ここに，NEB 法によって glide-set 転位生成の活性化エネルギーを求めるための具体的な

手順を示す． 

1. 原子の初期状態となる原子配置を作成する． 

2. sharp corner における不安定な表面原子を安定になるように再結合させる． 

3. 原子の最終状態を含め，転位生成過程における原子配置を転位ループの大きさを変

え，人工的に作成する． 

4. NEB において計算が発散しないように，作成した各原子配置に対して，共益勾配法

による緩和を行う． 

5. 緩和後の原子配置を元に，NEB 法を行い，glide-set 転位の生成に必要な活性化エネ

ルギーを求める． 

6. 応力を変え，同様の作業を繰り返し，活性化エネルギーと応力の関係をまとめる． 
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４.２ 解析モデル 

 泉らによる shuffle-set 転位生成の活性化エネルギーを求めた研究[17]との比較を行うため，

同様の sharp corner モデルを用いて解析を行った．モデルの様子を Fig.4-1 に示す． 

 

 

 

Fig. ４-1  Dislocation nucleation model of silion for NEB 

 

Sharp corner の応力集中係数が変わらないように，大きさは泉らの研究と同じ 23.7×11.5

×22.8. 3nm のユニットセルとしており，原子数は 282600 個となっている．Sharp corner の

大きさは，x,z 方向のセルサイズの 1/4 としている．周期境界条件は全方向に用いている． 
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また，人工的転位作成法による転位ループの作成面を Fig.4-2 に示す．赤線で示す Sharp 

corner の中心の glide-set 面に対して転位ループ生成し，矢印の方向に応力をかけ解析を

行う． 

 

 

Fig. ４-2  plane of glide-set dislocation nucleation 
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４.３ 表面処理 

NEB 法で活性化エネルギーを求める過程において，活性化エネルギーを求める現象以外

の現象が緩和過程において起きてしまうと，別の現象を含めた活性化エネルギーが求まっ

てしまう．そのため，正確な活性化エネルギーを求めるためには，ひとつの現象のみが起

きる反応経路を求める工夫が必要とされる． 

シリコンの sharp corner における NEB 法では，完全結晶から sharp corner 部分の原子を

取り除いた原子配置を Fig.4-3 に示す．表面部分に原子の配位数が 2 配位のものと 3 配位

のものが存在している．配位数が 2 配位の原子は，非常に不安定であり，隣接する 2 配位

の原子と結びつく傾向がある．NEB 法や共益勾配法による過程でこの原子の再結合が起こ

ってしまうと，転位生成における活性化エネルギーを正確に求めることができなくなる．

そこで，本研究では，あらかじめ不安定な原子を全て再結合させる手法を取った． 

 

 

 
 

Fig. ４-3 surface of sharp corner 
 

Fig.4-4 に表面原子を[110]方向から見た拡大図を示す．隣り合う 2 配位の原子に矢印方向
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に変位を与え，原子を再結合させる．隣り合う原子との距離が第一近接の距離と等しくな

るように，y 方向の変位を与える．変位量は第一近接距離と第二近接距離を用いて 

2
)( 12 rrdy -

±=       (4.1) 

y 方向に原子に変位を与えたときに，表面原子とその直下の原子の配位が切れないよう

に次式を満たすように dz 方向にも変位を与える． 
222 )( rzdzrzdy =-+      (4.2) 

2
sin1

q
´= rrz       (4.3) 

 ここでθ はシリコンの結合角度である．Table4.1 に用いたパラメータをまとめる． 

 Fig.4-5 に 2 配位の原子を回転させた後の，表面の様子を示す．2 配位の原子同士が結合

して 3 配位になっていることが確認できる． 

 

 

Fig. ４-4 enlarged view of surface 

 

Table ４.1 parameter for surface recombination 
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Fig. ４-5 surface after recombination 
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４.４ glide-set 転位の生成における反応経路解析 

 まず，glise-set 転位の生成についてバーガースベクトルの方向である[11-2] 方向のせん

断応力が 5.6GPa 発生するようにひずみを与えた場合の NEB 法の結果を示す．Fig.4-6 に

MEP における単位長さあたりのエネルギーの推移を示す．縦軸は初期状態とのエネルギ

ー差であり，横軸は初期状態から最終状態の経路に沿った長さを規格化した座標である．

曲線の補間方法は，Henkelman が考案した NEB 法に適した補間方法を用いている[32]．2

点間のエネルギー値と 1 次導関数の条件を満たす 3 次関数により補間しているため，曲率

は連続的でない． 

 

 

 

   Fig. ４-6 Reaction coordinate of glide-set dislocation nucleation (5.6GPa) 

 

Fig.4-6 より活性化エネルギーは，0.76eV であることが分かる．Fig.4-7 に MEP 上の各

イメージのおける原子の様子を示す． 
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Fig. ４-7 atomic structure of glide-set dislocation nucleation 

 

 

30°部分転位と 90°部分転位から構成される glide-set 転位は，形状がやや細長い半六角

形であった．この構造は，Godet らによる step 構造からの分子動力学による glide-set 転位

の生成の結果に一致している[18]． 

 細長い形状の半六角形になるのは，30°部分転位が 90°部分転位に比べ mobility が高く

より早く移動することが原因と考えられる．Justo らによりキンク形成に必要な活性化エネ

ルギーが 30°部分転位の方が低いことがすでに明らかにされており，この結果とも一致し

ている[41]． 

同様に指定するせん断応力の値を変え NEB 法による解析を行った．3.2GPa，4.0GPa，

4.8GPa における結果を 5.6GPa の結果と合わせて最小エネルギー経路と鞍点での原子構造

を Fig.4-8 にまとめる． 
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Shear stress 3.2GPa 

Shear stress 4.0GPa 

Shear stress 4.8GPa 
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Fig. ４-8 Structural and MEP of glide-set dislocation nucleation 

 

グラフの補間は先ほど同様，2 点間を結ぶ 3 次関数で近似している．Climing Image NEB

を用いて最大値を求めているため，補間曲線の最大値ではなく，プロットの最大値を活性

化エネルギーとした． 

 各応力に対する最小エネルギー経路は複数の起伏を持っている．これは，shuffle-set 転位

と異なる点であり，glide 転位の mobility の活性化エネルギーが高いことから，転位の拡張

にも高い障壁があるためと考えられる．応力を大きくすると，mobility の活性化エネルギ

ーの影響が小さくなっている．また鞍点での転位の形状は，応力が高いほど小さくなって

いく傾向が見られる． Fig.4-9 にせん断応力と活性化エネルギーの関係を示す．横軸をせ

ん断応力の値，縦軸を活性化エネルギーとしている．5.6GPa 以上の応力では，コーナー部

にかかる圧縮応力が大きくなり，NEB の収束計算において，glide-set 転位の生成以外の現

象が起きてしまうため求めることができない． 

 

 

 

Shear stress 5.6GPa 
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Fig. ４-9 relativity of stress and activation energy 
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第５章 shuffle-set 転位との比較 

５.１ shuffle-set 転位生成における反応経路解析 

５.１.１ 先行研究との相違点 

先行研究において，せん断応力下における sharp corner からの shuffle-set 転位生成の反

応経路解析はすでに行われている．しかし，過去の研究では，sharp corner の表面原子の処

理をしておらず，表面原子の結合が起きているといった問題点がある．また NEB 法のた

めの初期状態として準備した原子配置に原子に変位が与えられているものが存在している

ため，活性化エネルギーが低く見積もられている可能性がある． 

そのため本研究において，再度 shuffle-set 転位生成における反応経路解析を行った． 

 

５.１.２ 解析条件 

NEB 法に必要な原子配置の最終状態は，人工的転位の生成方法により作成した．

Glide-set 転位とは異なる重み付け関数を用いた．Shuffle-set 転位の人工的生成の関数に関

しては，付章にて述べる． 

Glide-set 転位と同様の形状の sharp corner において解析を行い，応力の方向は shuffle-set

転位のバーガースベクトル方向とする．Shuffle-set 転位を入れる面は Fig.5-1 に示すと

おりである．解析には，glide-set 転位生成との比較のために，同様の sharp corner モデ

ルに対して解析を行った． 
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Fig. ５-1 plane of shuffle-set dislocation nucleation 

 

５.１.３ 解析結果 

Fig.5-2 にせん断応力が，2.8GPa，3.2GPa，3.6GPa，4.0GPa，4.4GPa における反応経路の

グラフと鞍点での原子の構造を示す． 

  
 

 

Shear stress 2.8GPa 
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Shear stress 3.2GPa 

 

Shear stress 3.6GPa 

 

Shear stress 4.0GPa 
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Fig. ５-2 Structural and MEP of shuffle-set dislocation nucleation 

 

Shuffle-set 転位の反応経路では，glide-set 転位とくらべ，表面に細かな起伏が存在しない．

これは，shuffle-set 転位における mobility の活性化エネルギーの影響が低くその影響が小さ

いためと考えられる．活性化エネルギーの値以外は，先行研究と同じ結果となった． 

 

Shear stress 4.4GPa 
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５.２ shuffle-set 転位と glide-set 転位の比較 

Fig.5-3 に応力と活性化エネルギーの関係を示す．Glide-set 転位における活性化エネル

ギーを赤色のプロットで，shuffle-set 転位における活性化エネルギーを青色のプロットで

示す．横軸にせん断応力の大きさ，縦軸の活性化エネルギーを示している．せん断応力の

方向は，それぞれのバーガースベクトル方向で，glide-set 転位は[11-2]，shuffle-set 転位は

[01-1]方向となっている． 

shuffle-set 転位の方が急な曲線を描いており，低応力下では，shuffle-set 転位より glide-set

転位が優位に現れやすく，逆に高応力下では，glide-set 転位より shuffle-set 転位が現れや

すいことが分かる．このことは，実験などの報告とも一致している． 

2 本の曲線は約 3.2GPa で交差している．しかし，応力の方向は共にそれぞれのバーガ

ースベクトル方向にかけており，応力の方向が異なるため，単純に 3.2GPa 以下では，

glide-set 転位が生成すると結論づけることができない．また，交差している点の活性化エ

ネルギーが大きく，glide-set 転位が優位な応力範囲では，実際には現象が起こり得ないほ

どの活性化エネルギーとなっている． 

そのため，応力の方向による転位生成の条件の違いについて考察を進める必要がある． 

 
 

Fig. ５-3 Activation energy of glide-set dislocaton and shuffle-set dislocation 
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５.３ 応力方向の依存性 

５.３.１ 解析条件 

 

前項の検討では shuffle-set 転位と glide-set 転位それぞれのバーガースベクトル方向にせ

ん断応力をかけており，応力の条件が異なっている．そのため，shuffle-set 転位と glide-set 

転位の生成条件の比較を十分に行えていない．また，転位生成の過程においてバーガース

ベクトル方向のせん断応力だけでなく，圧縮応力や引っ張り応力について考慮する必要も

ある． 

そこで本項では，応力方向による依存性を検証していく．行う解析は以下の 5 通りであ

る． 

 

1. shuffle-set 転位に対して，glide-set 転位のバーガースベクトル方向である[11-2] 方向

に応力をかけ転位生成に必要な活性化エネルギーを求める． 

 

2. glide-set 転位に対して，[11-2] 方向のせん断応力と，[111] 方向の圧縮応力のもとで，

転位生成に必要な活性化エネルギーを求める．せん断応力と圧縮応力の大きさの比

は 2 対 1 とした． 

 

3. glide-set 転位に対して，[11-2] 方向のせん断応力と，[111]方向の引っ張り応力のも

とで，転位生成に必要な活性化エネルギーを求める．せん断応力と引っ張り応力の

大きさの比は 2 対 1 とした． 

 

4. shuffle-set 転位に対して，[01-1] 方向のせん断応力と，[111] 方向の圧縮応力のもと

で，転位生成に必要な活性化エネルギーを求める．せん断応力と圧縮応力の大きさ

の比は 2 対 1 とした． 

 

5. shuffle-set 転位に対して，[01-1] 方向のせん断応力と，[111] 方向の引っ張り応力の

もとで，転位生成に必要な活性化エネルギーを求める．せん断応力と引っ張り応力

の大きさの比は 2 対 1 とした． 

 

なお，glide-set 転位に shuffle-set 転位のバーガースベクトル方向である[01-1] 方向にせ

ん断応力をかけた解析は，NEB の計算中に原子配置に shuffle-set 転位が現れてしまい，計
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算を行うことができない．これは，glide-set 転位生成の活性化エネルギーが shuffle-set 転位

の活性化エネルギーと比べて非常に大きいためである． 

解析回数が多いため，計算時間を考慮し，7.7×7.7×8.1nm3 で原子数が 22400 個の sharp 

corner モデルを採用し，定性的な評価を行う．Fig.5-4 に示すように 282600 原子の時と同じ

面に転位を生成している．Glide-set 転位の解析は図に示す青色の直線の面で解析を行い，

shuffle-set 転位の解析は赤色の直線の面で解析を行った． 

 

 

Fig. ５-4 plane of glide-set dislocation shuffle-set dislocation nucleation 

 

 

 

５.３.２ [11-2] 方向応力における shuffle-set 転位の解析結果 

Fig.5-4 に，[11-2] 方向のせん断応力下での shuffle-set 転位生成過程における活性化エネ

ルギーと応力の関係を示す．横軸は，指定したせん断応力の大きさ，縦軸は活性化エネル

ギーである．比較のため，同じ原子数での[11-2] 方向のせん断応力下における glide-set 転

位生成と，[01-1] 方向のせん断応力下における shuffle-set 転位の活性化エネルギーと応力

の関係も示す． 

[11-2] 方向のせん断応力下における shuffle-set 転位生成の活性化エネルギーは，

glide-set 転位と比べ，非常に高い．そのため，[11-2]方向に応力をかけると glide-set 転位

が優位に現れると判断することができる． 

 この結果から，glide-set 転位と shuffle-set 転位の生成過程について応力の大きさだけで
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なく，応力方向の依存性も重大な要因であることが解明された． 

 
Fig. ５-5 dependence of activation energy on stress direction 

 

 

 

５.３.３ glide-set 転位生成の他方向応力における解析結果 

  Fig.5-6 に他方向の応力下における glide-set 転位の生成に必要な活性化エネルギーとせ

ん断応力の関係を示す．横軸は，指定したせん断応力の大きさ，縦軸は活性化エネルギー

の大きさとしている．微小な変化ではあるが，圧縮応力の元では，活性化エネルギーが高

くなり，引っ張り応力の元では，活性化エネルギーが低くなる傾向がある． 
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Fig. ５-6 Activation energy of glide-set dislocation on tensile or compression stress  

 

 

 

５.３.４ shuffle-set 転位生成の他方向応力における解析結果 

 Fig.5-7 に他方向の応力下における shuffle-set 転位の生成に必要な活性化エネルギーとせ

ん断応力の関係を示す．応力の方向は，[01-1]方向である．横軸は，指定したせん断応力

の大きさ，縦軸は活性化エネルギーの大きさとしている．Glide-set 転位とは逆に，圧縮応

力の元では，活性化エネルギーが低くなり，引っ張り応力の元では，活性化エネルギーが

高くなる傾向がある． 
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Fig. ５-7 Activation energy of shuffle-set dislocation on tensile or compression stress 

 

 

５.３.５ 他方向応力条件に関する考察 

 Fig.5-8 に shuffle-set 転位と glide-set 両方の結果をまとめる．太線が shuffle-set 転位の結

果を細線が glide-set 転位の結果を示す．青色が，引っ張り応力下における結果を，赤色が

せん断応力のみにおける結果を，紫色が圧縮応力下における結果を示している．横軸は，

指定したせん断応力の大きさを表し，縦軸は活性化エネルギーを表す． 

 各色の太線と細線の交点は，圧縮応力がかかると，低応力部で交差し，引っ張り応力が

かかると高応力部で交差している．このことから，圧縮応力の条件下では，shuffle-set 転

位が優位に現れやすく，引っ張り応力の条件下では，glide-set 転位が優位に現れやすいと

判断できる．また，glide-set 転位が圧縮応力下で，活性化エネルギーが高くなるのに対し

て，shuffle-set 転位は圧縮応力下で，活性化エネルギーが低くなり逆の傾向を示した．

Shuffle-set 転位と glide-set 転位の転位生成条件に違いは，原子の構造の違いが起因してい

るのではないかと考えられる．  

 ． 
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Fig. ５-8 Activation energy of glide-set dislocation and shuffle-set dislocation on compression 

or tensile stress 

 

 

Shuffle-set 転位は<111> 方向の影響が glide-set 転位に比べ大きいため，shuffle-set 転位の

活性化エネルギーの変化がそれぞれの転位の優位に現れる条件の違いと強く結びつくと考

えられる．また shuffle-set 転位では，圧縮応力により活性化エネルギーが下がるといった

特異な性質が見られるため，shuffle-set 転位についての考察をすすめることで，シリコンの

転位のメカニズムを明確にすることができる．本章では，結果の妥当性の検証のみとし，

詳しい考察は次章で記述する． 

  

 

５.３.６ 不安定積層欠陥エネルギーによる検証 

結果の妥当性に関する検証をすすめる．一般に不安定積層欠陥エネルギーは，転位生成

エネルギーとの関連があると考えられている．そこで，shuffle-set 転位に対して，<111>方

向の圧縮応力，引っ張り応力の条件下で，不安的積層欠陥エネルギーの変化を調べる． 

 不安定積層欠陥エネルギーを得る手法として，完全結晶のすべり面において片側半分の

原子をバーガースベクトル方向に変位させ，そのエネルギー変化量の最大値を不安定積層

欠陥エネルギーとした．ここで，変位させる前の状態は充分に緩和しており，変位中は非

緩和で行った． 
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4.8GPa の引っ張り応力の下での，バーガースベクトル方向の変位量と，エネルギーの変

化量のグラフを Fig.5-9 に示す．  

 

 
Fig. ５-9 Stacking fault energy (4.8GPa) 

 

 横軸は，バーガースベクトルで規格化した変位量を表し，縦軸がエネルギーの変化量を

表す．4.8GPa の引っ張り応力の下では，不安定積層欠陥エネルギーは 1.59eV となった． 

 また，不安定積層欠陥エネルギーと[111]方向の引っ張り応力，圧縮応力との関係を

Fig.5-10 に示す． 

 ここで横軸を，[111]方向の応力成分とし，縦軸を不安定積層欠陥エネルギーとしてい

る．応力成分は，引っ張り応力を正の値としている．引っ張り応力の条件下で，不安定積

層欠陥エネルギーが大きくなることが分かる． 

 不安定積層欠陥エネルギーが大きいほど，転位は生成されにくい傾向があると考えられ

る．引っ張り応力下で転位生成の活性化エネルギーが高いことの妥当性が不安定積層欠陥

エネルギーを用いて確認することができた．なお，[111]方向の成分のみの不安定積層欠陥

エネルギーは，Godet らによりすでに計算されており，1.38J/m２となっている．若干の誤

差があるが，初期状態の緩和の度合いにより差が出たものの，本研究により求められた不

安定積層欠陥エネルギーについても問題がないと考えられる[42]． 
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Fig. ５-10 relativity of Stacking fault energy and [111] stress  
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第６章 シリコンの原子構造からの考察 

 

shuffle-set 転位と glide-set 転位の性質の違いは，シリコンの原子構造に起因していると

考えられる．本章では，原子構造の観点から shuffle-set 転位と glide-set 転位の性質の違い

について解析を交えながら考察を行う． 
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６.１ <111>方向応力依存性に関する考察 

 <111>方向の圧縮応力で，shuffle-set 転位は生成されやすく，引っ張り応力で glide-set 転

位が生成されやすくなる．これらの原因として，2 つの考察を行う．1 つ目の考察は，圧縮，

引っ張り応力の条件下で，それぞれの面間距離の変化を考察する．2 つ目は，圧縮応力ま

たは，引っ張り応力とせん断応力が同時に加わった場合のせん断ひずみの変化を考察する． 

Shuffle-set 転位は，圧縮応力下で，活性化エネルギーが下がるという特異な性質を示す

点と，<111>方向の応力の影響が大きい点から shuffle-set 転位を中心に考察する． 

 

６.１.１ 面間距離による考察 

 

ここでは，圧縮応力と引張応力の条件下における層間距離の変化に関する考察を行う．

結晶シリコンでは，弾性ひずみによる変位に加え，2 つの隣接する原子が相対的に変位を

起こす．この変位を内部変位と呼び，各原子の変位は，弾性ひずみによる変位と内部変位

による変位の和となる． 

圧縮応力がかかった時の内部変位の方向を Fig.6-1 に示す．圧縮応力の条件下では図の

矢印で示すように，shuffle-set のすべり面の原子間距離を大きくする方向に，glide-set 転

位のすべり面の原子間距離を狭くする方向に内部変位する．  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Fig. ６-1 inner displacement of silicon 

 

Shuffle-set 

Glide-set 
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[111] 方向に応力をかかった場合の，shuffle-set 転位と glide-set 転位の面間の距離を理

論計算と分子動力学による解析を行い求めた．内部変位の計算方法については，本論文の

主たる目的ではないので，他の文献を参照とする[43]．なお各面間の距離は次のように定義

した． 

21 rrrshuffle -=        (6.1) 

)
3

( 543
2

rrrrrglide
++

-=        (6.2) 

式中の添え字は Fig.6-2 に示す原子の番号としている． 

 

 
Fig. ６-2 index of silicon atom 

 

Fig.6-3 に shuffle-set の転位面の面間距離を求めた結果を示す．ここで横軸は，[111]方向

の応力の大きさで，引っ張り応力を正としている．縦軸は shuffle-set の転位面の広さを取

っている．また，内部変位パラメータを 0.613 として，求めた理論値を赤色で，内部変位

が存在しないと仮定した場合の理論値を緑色で示している．理論計算と分子動力学による

結果はほぼ一致している．また内部変位を無視した場合と比べて傾きが緩やかになってお

り，内部変位が変位を緩和する方向に変位したと考えられる． 

内部変位により変位量は緩和されているものの， shuffle-set の転位面は，圧縮応力によ

り狭まり，引っ張り応力により広がる傾向が見られた． 

また，glide-set 転位の面間距離についても Fig.6-4 に示す．ここで縦軸は glide-set の転位

面の広さを取っている．Glide-set の転位面についても理論計算と分子動力学による結果は

一致している．Glide-set の転位面においては，内部変位により変位が増幅されている．圧

縮応力により面間距離が狭まり，引っ張り応力により面間距離が広がる傾向がより強いこ

とが分かる． 
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Fig. ６-3 distance of shuffle-set plane on [111] stress 

 

 

 

Fig. ６-4 distance of glide-set plane on [111] stress 
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 また，面間距離の比について，[111]方向応力の依存性を Fig.6-5 にまとめる．縦軸は，

shuffle-set 転位の面間の広さを glide-set 転位の面間の広さで割ったものであり，横軸は，

引っ張り応力を正とした[111]方向の応力の大きさを示す．先ほど同様に，内部変位パラメ

ータを 0.613 として，求めた理論値を赤色で，内部変位が存在しないと仮定した場合の理

論値を緑色で示している． 

引っ張り応力をかけると，2 つの面間の広さの比が 3 より大きくなる．つまり，shuffle-set 

の転位面の広さが，glide-set の転位面の広さと比べて，相対的に狭くなっていることが分

かる．また，圧縮応力をかけると，shuffle-set の面間は，glide-set の面間と比べて相対的に

広がる傾向がある． 

  

 

Fig. ６-5 ratio of glide-set plane and shuffle-set plane on [111] stress 

 

 

この考察から<111>方向の応力をかけると内部変位によって，Shuffle-set の転位面と

glide-set の転位面の比率が変わることが分かった．このことが，shuffle-set 転位と glide-set

転位の生成条件の違いに結びついているのではないかと考えられる． 

しかし，圧縮応力下で，shuffle-set 転位の相対的な面間距離は広くなるものの絶対的な面

間距離自体は狭くなっている．そのため，この考察からだけでは，圧縮応力下で shuffle-set

転位の生成の活性化エネルギーが小さくなることを説明できない．<111>方向の応力が活

性化エネルギーに影響することについては，面間距離以外の考察も行う必要があると考え

られる． 
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６.１.２ せん断ひずみ成分の変化の考察 

 

 圧縮応力や引っ張り応力の元で，せん断ひずみの成分がどのように変化するか考察を行

う．Fig.6-6 のように，シリコンの各面間をバネとしたモデルを通して，せん断ひずみ成分

の変化の方向を考える．Shuffle-set の面間の原子をマスとし，glide-set 面，shuffle-set 面を

それぞれバネと仮定する．実際のGlide-set面では，3 本のボンドにより方向の制限が強い．

また，各ボンドの間には角度項による力も存在する．しかし，ここでは，せん断成分の変

化の方向のみを考察の目的とするため，3 本のバネからなる単純なバネマス系を仮定した． 

ここで，glide-set の転位面のバネ定数を k1,バネの長さを x１とし，shuffle-set の転位面の

バネ定数を k2，バネの長さを x2 とする．ここで，全体が dx 変位したときの shuffle-set の

転位面の広さは，元の面間の広さ x2を用いて， 

dx
kk

kx
12

1
2 2 +
+        (6.1) 

となる．一方 glide-set の転位面の面間の広さは， 

 dx
kk

kx
12

2
1 2 +
+        (6.2) 

変位後の面間の広さと，変位前の面間の広さとの比から式（6.3）を満たすことで，内部

変位の方向を再現することができる． 

1

2

12

2
1

12

1
2

2

2
x
x

dx
kk

kx

dx
kk

kx
<

+
+

+
+

        (6.3) 

なお，式(6.3)は，式(6.4)と同値である． 

2211 xkxk <         (6.4) 
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Fig. ６-6 spring-mass model of silicon 

 

 

バネ全体を引き伸ばすと，バネの強さの違いにより shuffle-set の転位面と glide-set の転

位面のバネとの相対的な長さが変化する． 

Fig.6-7 のようにせん断ひずみが与えられたバネにさらに引っ張り方向の力をかけるこ

とを考える．3 つのバネは全て伸びるものの，バネの長さの比率が変わり，(6.4)の条件下

では，中央のバネの比率が短くなる． 

そのため，せん断ひずみを与えた上で，引っ張り方向の力をかけることで，2 つのマス

の距離のせん断方向成分は小さくなる．これは，shuffle-set の転位面において，引っ張り応

力をかけることで，せん断方向の変位が小さくなることに相当する． 

また，せん断ひずみを与えた上で，圧縮応力をかけると，2 つのマスは，引っ張り応力

の場合と逆方向に変位し，せん断方向のひずみを大きくする．これは，shuffle-set の転位面

において，圧縮応力をかけることで，せん断方向の変位が大きくなることに相当する． 
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Fig. ６-7 spring-mass model of silicon on tensile stress 

 

 バネマスモデルを用いることで，shuffle-set の転位面において，圧縮応力によりせん断ひ

ずみを妨げ，引っ張り応力においてせん断ひずみを大きくすることが予想できる．このこ

とは，引っ張り応力下で活性化エネルギーが大きくなり，圧縮応力下で，活性化エネルギ

ーが小さくなることと一致する． 

 この考察を検証するために，シリコンに一定のせん断ひずみを与えた状態で，すべり面

と垂直方向の変位を変化させた時の，shuffle-set 面でのひずみ方向の原子間距離を測定する

解析を行う．手順は以下の通りである． 

 

1. [01-1] 方向に 1% のせん断ひずみを与える． 

2. [111]方向にひずみを±1%のひずみを 0.1%刻みで変化させていく． 

3. 共益勾配法により，原子配置を安定な状態とする． 

4. shuffle-set の面間における 2 原子の距離の[01-1]成分から shuffle-set の転位面における

せん断ひずみを求める． 

 

[01-1]方向のせん断ひずみと[111]方向のひずみのみの影響を見やすいように，弾性定数

マトリクスによるひずみの決定を行わず，ひずみ量を直接指定した． 

Fig.6-8 に[111]方向のひずみと[01-1]方向のひずみの関係を表す．横軸が[111] 方向のひず

みを表し，縦軸が[01-1] 方向の shuffle-set 面におけるひずみを表す．[111] 方向のひずみは
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引っ張り方向を正としている．引っ張り方向のひずみを大きくするほど，shuffle-set 面にお

ける 2 原子の距離の[01-1]成分が小さくなる傾向が見られる．これは，バネマスモデルに

おいて考察したバネの強さによる変位量の違いが影響していると考えられる．  

この解析結果から shuffle-set 転位が圧縮応力下において優位に生成されやすく, 引っ張

り応力の下で生成されにくい理由が考察できた． 

 

 

Fig. ６-8 relativity of [01-1] displacement and [111] strain 
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６.２ せん断応力の大きさ依存に関する考察 

 本研究により，せん断応力が小さい条件下では，glide-set 転位が優位に生成されるのに

対し，せん断応力が大きい条件下では，shuffle-set 転位が優位に生成されることが明らかに

された．これは，shuffle-set 転位が低応力では，glide-set 転位より生成に必要な活性化エネ

ルギーが高いものの，応力依存性が強いため，ある一定の応力で，生成に必要な活性化エ

ネルギーが逆転したと考えられる．応力の依存性について考察を行う． 

 

 

６.２.１ 原子構造からの考察 

せん断方向の応力下での各面の構造から考察を行う．Fig.6-9 のようにシリコンの結合を

ラーメン構造として考察をすすめる．実際のシリコンでは，glide-set 面の配位の本数は 3

本となっているが，簡略化のため 2 本のラーメン構造として図に示している． Fig.6-10 に

示すようなラーメン構造において，せん断方向の力が加わると，三角形を形作る構造は歪

みにくく，Fig.6-11 に示すように，中央の構造が傾く．これは，シリコンにおいて shuffle-set 

の転位面がせん断応力の依存性が強いことを意味する． 

 この考察について，検証を行うために，(111)面と垂直な方向にひずみを与え，shuffle-set

転位と glide-set 転位それぞれの面におけるせん断方向の変位量を求め，その比を算出する

ことで，せん断応力に対する依存性を解析する．解析の手順は以下の通りである． 

 

1. [01-1] 方向のせん断ひずみを 2.5%まで，0.5%きざみで与える． 

2. 共益勾配法により，原子配置を安定な状態とする． 

3. 各面間における[01-1]方向のせん断ひずみを求め，比を算出する． 

4. 同様に[11-2]方向に関しても解析を行う． 
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Fig. ６-9 rigid flame model of silicon 

 
Fig. ６-10 rigid flame model of silicon on shear stress 

 

 [01-1] 方向の解析結果を Fig.6-11 に示す．Shuffle-set の転位面と glide-set の転位面におけ

るせん断ひずみの大きさを比較すると，3.44 倍程度 shuffle-set の転位面のせん断ひずみが

大きくなった．これは，[01-1]方向のせん断ひずみの大きさに shuffle-set の方が強い依存性

があることを意味する． 
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Fig. ６-11 shear strain of each plane on [01-1] shear strain 

 

また，[11-2] 方向の解析結果を Fig.6-12 に示す．Shuffle-set の転位面と glide-set の転位面

におけるせん断ひずみの大きさを比較すると，3.54 倍程度 shuffle-set の転位面のせん断ひ

ずみが大きくなった．[01-1]方向の応力と同様に，[11-2]方向のせん断ひずみの大きさに

shuffle-set の方が強い依存性があることを意味する．応力方向によらず，shuffle-set の転位

が応力の大きさの依存性が強いことが考察できた． 

この考察より，低応力下では，バーガースベクトルの大きい shuffle-set 転位は生成され

にくいが，せん断応力の依存性が高いために高応力下では，shuffle-set 転位が生成されるこ

とが解明された． 
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Fig. ６-12 shear strain of each plane on [11-2] shear strain  

 

 

 

６.２.２ 活性化体積による考察 

 shuffle-set 転位の方が，応力の大きさに対する依存性が強いことを活性化体積の観点から

も考察を行う．活性化体積は，式(6.4)のように活性化エネルギーを応力で微分することで

求まり，活性化エネルギーの応力依存性を示す指標となる． 

 )(
s¶
¶

-=
Ev        (6.4) 

ここで E は活性化エネルギーである．  

Fig.6-13に shuffle-set転位と glide-set 転位における活性化体積とせん断応力の関係を示す．

ここで，横軸はせん断応力の大きさを，縦軸は活性化体積を表す．Glide-set 転位と比較し

て，shuffle-set 転位の活性化体積が大きい傾向が見られる．また，活性化体積は，転位の生

成過程において，現象が影響する領域との相関が深いと考えられている．Shuffle-set 転位

では，面間の距離が広く，バーガースベクトルも大きく転位生成現象が影響を及ぼす領域

が大きい．このことは，活性化体積が大きいことと一致しており，shuffle-set 転位が応力の

大きさに対する依存性が大きいことを裏付けている． 
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Fig. ６-13 Activation volume of shuffle-set dislocation and glide-set dislocation
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第７章 結論と展望 

７.１ 結論 

 転位を人工的生成した原子配置を作成する方法を考案し，glide-set 転位を生成し，NEB

法への適用を可能とした． 

 NEB 法において線形補間を行わない中間イメージの作成方法を考案し，NEB 法に適用す

ることで，線形補間で計算できない系に対して活性化エネルギーを求めることを可能にし

た． 

 Glide-set 転位は，shuffle-set 転位と比較して低応力の条件で生成されやすいことを，シミ

ュレーションによるアプローチで示すことに成功した． 

 Glide-set 転位と shuffle-set 転位の生成条件の違いとして，応力の大きさだけでなく，応力

の方向や，すべり面と直交する応力成分の依存性を示した．Glide-set 転位は，<11-2>方向

のせん断応力，<111>方向の引っ張り応力の下で優位に生成され，shuffle-set 転位は，<01-1>

方向のせん断応力，<111>方向の圧縮応力の下で優位に生成されることを明らかにした． 

 また，原子構造の観点から考察を行うことで，shuffle-set の転位面において原子のボンド

が平行に並んでいることが，shuffle-set 転位と glide-set 転位の生成条件の違いに相関がある

ことを示した． 
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７.２ 展望 

 本研究において考案した手法により，活性化エネルギーの高い転位ループについても任

意の面に任意の大きさで生成することが容易になった．NEB の補間方法の改善により，転

位の生成に関して計算の発散が防ぐことができるようになった． 

よってこれらの手法を用いることで，glide-set 転位に関して sharp corner 以外の

homogenous や step 構造からの転位生成メカニズムに関して原子論的なアプローチを行い，

さらに詳しいメカニズムを明らかにすることができる． 

また本研究では，sharp corner 部分の原子配置の違いについて考察を行っていない．原子

の配位数の違いが glide-set 転位と shuffle-set 転位の生成にどのような影響を与えるか考慮

する必要がある．
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第８章 付章 

８.１ 転位の人工的生成方法における重み付け関数 

 第 3 章にて考案した人工的転位生成方法に関して，転位の種類により異なる重み付け関

数を用いる必要がある． 

 

 

８.１.１ shuffle-set 転位における重み付け関数 

 Shuffle-set 転位を生成するための重み付け関数を示す．式(7.1)に示すように，座標の定

義，は glide-set 転位と同様の定義とする． 
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ここで，R はすべり系と原子の座標系を結ぶ回転行列である．すべり系における z 方向を

すべり面と直交する方向，x 方向をバーガースベクトル方向と定義する． slipslipslip zyx ,,  は

それぞれ，すべり系に変換した原子の座標である．また，転位ループの中心の座標を

centcentcent zyx ,, と定義する． 

原子に与える変位量は，式(8.2) における重み付け関数が転位の種類により異なる． 

ï
î

ï
í

ì

<--

>-
=

0
2
1

0
2
1

censlipzr

censlipzr

zzww

zzww
dx

　　

　　

b

b
     (8.2) 

shuffle-set 転位の重み付け関数は以下の通りである． 

))(5exp(1 loopr rrw --=       (8.3) 

a
zza

w censlip
z 2

2 --
=       (8.4) 
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a はシリコンの格子定数であり，a=5.4309Å ある．すべり面方向の重み付け関数は，転

位の極近傍のみで配位数が異なるものが存在するように指数関数を用いた．すべり面と垂

直方向の重み付けには，線形的に重み付けを行っている． 

      2max cosqrrloop =       (8.5) 

    
22 )()( censlipcenslip yyxxr -+-=      (8.6) 

3
)

3
,mod( 12

ppqq -=       (8.7) 

censlip

censlip

xx
yy

-
-

= -1
1 tanq       (8.8) 

ここで， maxr  は転位ループの中心と半六角形の頂点を結ぶ距離である．転位ループが六

角形の形状を取るように 2cosq  を乗じている． 

 

 

８.１.２ fcc 構造の転位における重み付け関数 

fcc 構造における転位ループの生成に用いる重み付け関数を記述する．Fcc 構造では，

転位ループは六角形にはならず，楕円形状となる．緩和により楕円形状になるため，人工

的生成では，転位ループを円として生成する． 

他の転位ループ同様に，重み付け関数以外は，式(8.1) ,式(8.2) を用いて転位ループを作

成する． 

 ))(5exp(1 loopr rrw --=          (8.9) 

a
zza

w censlip
z 4

4 --
=       (8.10) 

maxrrloop =       (8.11) 

ここで a は fcc 構造の格子定数で a=3.615Åある． 
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８.２ 弾性定数テンソルの回転 

 

 一般に文献に記述されている，弾性定数の値は，基本格子を基準とした時の弾性定数で

ある．一方，解析においては，基本格子と異なる座標系に対して弾性定数を用いることが

多々ある．そのため，基本格子における弾性定数テンソルを解析における座標系における

弾性定数テンソルに変換する必要がある．弾性定数テンソルの変換方法について，ここで

記述する． 

 一般に弾性定数テンソルは，[3×3×3×3]の 81 成分を持つテンソルであるが，テンソル

の対称性により，c11，c12，c44 など，[6×6]の 36 成分のテンソルとして記述されることが

多い．弾性定数テンソルマトリクスを変換するための回転テンソルは，[3×3]であるため，

弾性定数テンソルを[3×3×3×3]と変換する必要がある．[6×6]の弾性定数テンソルの各添

え字は次のように変換される． 

 

1→11 

2→22 

3→33 

4→12or21 

5→23or32 

6→31or13 

 

[3×3×3×3]の 4 階の弾性定数テンソルの座標変換は以下のようになる。 

CRRRRC TT='        (8.12) 

すなわち 

qlpknjmimnpqijkl RRRRCC =       (8.13) 

ここでRは基本格子の座標系と弾性定数テンソルを用いる座標系を結びつける回転テンソ

ルである． 
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