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1.1 研究の背景 

1.1.1 炭化ケイ素 

半導体デバイスの基盤材料として近年広く使用されているシリコン(Si)は．計算機やスマ

ートフォンなどのデジタルデバイスに不可欠な高速・高集積・高機能化の優れた特性を有

する．しかしオン抵抗値が大きいため大電力の制御には不向きである．近年，高電圧下で

大電流を制御でき，なおかつ電力損失を小さくして扱うといった厳しい環境のもとでの半

導体の使用ニーズが増えており，このような厳しい環境にも耐えうる物理特性を有した材

料が強く求められている． 

炭化ケイ素(SiC)は大きなバンドギャップを持つ性質から，パワーデバイスとして有用で

ある(図 1-1 参照)．理論的には通電状態でのオン抵抗値を Si 素子よりも 2 桁下げることが

でき，IH ヒーター、エアコン等の家庭用電化製品や、車載用半導体素子、配電系の大電力

変換素子に使用することで電力損失を大幅に削減できると期待される．SiC には積層順序の

違いにより 200 種類以上のポリタイプが存在し，主要なものは 2H-SiC，4H-SiC，6H-SiC，

8H-SiC(いずれも六方晶)，3C-SiC(立方晶)，15R-SiC(菱面体晶)である(図 1-2 参照)．中でも

ダイヤモンド構造をとる 3C(Cubic)-SiC は低いフォノン分散により，高い電子移動速度(1000 

cm2V-1 s-1)と飽和電子移動速度(2.7×107cm s-1)を持ち [1] [2]，高電流を扱う MOSFET におい

て有効だと考えられている．具体的には，降伏電界が5×106V/cmであり600Vの降伏電圧を得

ることができる [3]．他にも主要なポリタイプの一つである 4H-SiC に比べて，MOS 界面で

の界面準位密度が低く，高いチャネル移動度を有するといった特徴がある． 

 

 

図 1-1 SiC の AFM 像 [4] 
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図 1-2 SiC の主な polytype 

 

1.1.2 3C-SiC の製造方法 

3C-SiC は SiC の中で最も低温相のため，ポリタイプの中で唯一 Si 結晶上に成長させるこ

とができる．Si 上に 3C-SiC を成長させる方法で最も一般的なものは CVD(Chemical Vapor 

Deposition)法である．その他の成長方法の一つに昇華法があるが，昇華法に比べて生産性の

高さと広範囲における結晶成長という点に関して CVD 法が優れている．さらに，ヘテロバ

イポーラートランジスタ(HBT)やセンサの製造にも CVD 法のほうが適している．また，近

年では Molecular Beam Epitaxy(MBE)法を用いた Atomic Layer Epitaxy(ALE)法によって

3C-SiC の優れた成長結果が得られているが [5] [6] [7] [8]，大きいサイズの 3C-SiC の作成に

は至っていない [9]．本研究では CVD 法で作成された 3C-SiC を研究対象とする． 

CVD 法は以下の手順で行われる [10]． 

最初の手順として，1100℃において HCl を 10cc/min の流量で流し込み，Si 基盤のエッチ

ングを 5 分間行った．その後 HCl ガスを止め，800℃においてH2ガスを流し込み，HCl ガス

を流し落とし，室温まで温度を下げた．次に，Si 基盤表面を炭化させる．このプロセスを

行うことで，欠陥の少ない 3C-SiC を得られる．プロパン(C3H8)を 1.2cc/min で流し込み，温

度を 1360℃まで 2 分間で上昇させる．その後プロパンガスを止め，基板温度を 1330℃まで

低下させる．これにて Si 基板表面には炭化層が形成された．最後に炭化層上に SiC を成長

させる．1330℃に保ったまま， シラン(SiH4)ガスを 0.3cc/min，C3H8ガスを 0.12cc/min を流

し込む．3C-SiC の結晶成長が終了したら，ガスは止められ室温まで戻される．製造法の概

要を図 1-3 図 1-4 に示す． 
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図 1-3 CVD 法の装置概要図 [9] 

 

図 1-4 CVD 法の概略 [11] 
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1.1.3 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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1.1.4 3C-SiC 中の積層欠陥と転位 

3C-SiC は共有結晶(Covalent Crystal)であり，2 つの面心立方格子(FCC)から成り立つ．ひと

つは 0,0,0 を，もう一つは 1/4,1/4,1/4 を基準にする．Si，C の各原子は隣接する 4 つの原子

と結合しており，四面体を形成している．最密充填方向の{111}では積層順序は Si と C をペ

アと考えることにより，AaBbCcAaBbCc…と表現される(図 1-6 参照)．積層欠陥はこれらの

ペアが抜け落ちる，あるいは挿入されることにより発生する．イントリンジック(空孔)型積

層欠陥(intrinsic stacking fault)はペアが欠落しており，AbCcAaBbCc…のように表される．一

方，エクストリンジック(格子間原子)型積層欠陥(extrinsic stacking fault)はペアが余分に挿入

されている状態で，AbBbAaCcAaBb…のように表される．積層欠陥は通常２つの転位の間に

存在する． 

次に転位について説明する．{111}では面同士の距離によって glide-set 転位と shuffle-set

転位の２種類が存在する．バーガーズベクトルが 1/2<101>である完全転位が shuffle-set に位

置し，他方バーガーズベクトルが 1/6<1-12>または 1/6<211>の shockley の部分転位のペアが

積層欠陥を間に挟んでglide-setに位置する [12] [13]．SiCについての研究は完全ではないが，

不安定な shuffle-set の完全転位に比べて glide-set の部分転位の方が発生しやすいと考えられ

ている [14] [15] [16] [17]． 

 

 

図 1-5 3C-SiC 単位格子 
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図 1-6 glide-set 転位と shuffle-set 転位 

 

 SiC 中の完全転位は 0°と 60°の 2 種類ある．ここで転位を表す角度は転位線がバーガー

スベクトルに対してなす角度によって表現されている．これらの完全転位は完全転位のま

ま存在するのではなく，よりエネルギー的に安定な shockley 部分転位 2 つに分離する．こ

の時の部分転位は 30°または 90°部分転位である．60°完全転位は 30°と 90°部分転位

に分離し，一方で 0°完全転位は 2 つの 30°部分転位に分離する．この様子を表したのが

図 1-9 である．以下の(1.1)式のように分離する 

 

 ]211[
6

1
]112[

6

1
]110[

2

1
  (1.1) 

 

(1.1)の左辺が完全転位を表すバーガースベクトルであり，右辺の第 1 項，第 2 項はそれぞれ

30°，90°部分転位のバーガースベクトルを表す． 

 さらに，SiC は二元系の半導体であるため，{001}と{111}では Si，C どちらの原子が表面

に来るかにより極性を持っており，これらを C-face と Si-face と呼ぶ．図 1-7 に示すように

C が表面に来る場合を C-face，Si が表面に来る場合を Si-face と呼ぶ． 

また，部分転位の中心となるコアには C または Si のどちらかの原子がくるかにより，そ

れぞれ C-core，Si-core と呼びわける． 図 1-8 に示すように，転位線の部分では同じ種類の

原子が向かい合うようにして原子が配列される．先行研究ではコアの違いによって，転位

の移動度が異なることが実験，シミュレーションともに確認されている． 
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(a) [001]方向 

 

(b) [111]方向 

図 1-7 C-face と Si-face 

 

(a) C-core 
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(b) Si-core 

図 1-8 (a): C-core，(b):Si-core 

 

 

図 1-9 六角形転位ループ 
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1.2 研究目的 

優れた点の多い SiC ではあるが，PIN ダイオードで順方向バイアスをかけた時に電圧降下

の増加が指摘されている．この原因はダイオード内の積層欠陥の拡大によるものだと考え

られている [18]．SiC 中の積層欠陥は 2 つの shockley 部分転位(30°または 90°)の間に発生

しており，積層欠陥の拡大は部分転位の移動度に大きく依存する．転位の生成や移動につ

いて第一原理計算により移動速度やエネルギーを求めた研究は行われてきた [19]．しかし，

第一原理計算は反応経路解析ではないため，反応経路の表現は正確ではない．さらに取り

扱う系が小さいため転位芯の弾性応力場の影響が考慮されていない．そして転位のコア原

子の違いによる活性化エネルギーや移動度なども実験結果とは一致しない [19] [20]．2012

年には sun ら [21]によって経験的ポテンシャルに基づく反応経路解析により sharp-corner か

らの転位の生成過程を明らかにし，Si-core の方が C-core よりも生成しやすいという実験結

果と一致する結果を得た [22]．一方で転位の移動過程は明らかにされていない．そこで本

研究では経験的ポテンシャルに基づいた反応経路解析により 3C-SiC 中の転位の移動過程を

明らかにすることを目的とする． 
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1.3 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る． 

第4章では，解析手法に基づいて解析を行った結果を述べる． 

第5章では，結果から得られる考察を述べる  

第6章では，結論を述べる． 
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2 解析手法 

  



3C-SiC 中の転位の移動度の反応経路解析 
 

21 
 

 

2.1 解析手法概要 

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(たとえば [23])を参考とし，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． 

 

2.2 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 

 

2.2.1 SiCのポテンシャル 

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
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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 [24]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 [25]，Keating型 [26]

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 [27]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． 

SiC に対して最も広く使われてきたポテンシャルは Tersoff Potential である．しかし cut-off

距離の短さから距離の大きい積層に対しては適用できないという欠点があった．本研究で

はこの欠点を解消した Vashishta ポテンシャル [28]を用いる． 

 

2.2.2 Vashishtaポテンシャル 

Vashishta ポテンシャルは 2007 年に Vashishta et al によって開発されたポテンシャルで，積

層欠陥エネルギー(154meV/Å2)とイントリンジック積層欠陥エネルギー(5meV/Å2)が DFT

計算とよく一致するという特徴をもつ．用いたポテンシャルのパラメータは付録の表を参

照のこと． 

Vashishta ポテンシャルは 2 体と 3 体の共有結合相互作用の項から成り立つ．2 体項は立体

反発力(steric repulsion)，電荷移動に伴うクーロン相互作用，双極子相互作用，そしてファン

デルワールス力から成り立っている．共有結合は Stillinger-Weberをもとにして表現される． 

 V=∑Vij

(2)(rij)+

i<j

∑Vijk

(3)(rij,rik)

i,j<k

 (2.1)  

 Vij

(2)(r)=
Hij

r
η

ij
+

ZiZj

r
e

-
r
λ-

Dij

2r4
e

-
r
ξ-

Wij

r6
 (2.2)  

ここでHijとη𝑖𝑗は立体反発の力と指数部分，Ziとλはクーロン相互作用の有効電荷と遮蔽距離，

Dijとξは双極子相互作用の力と遮蔽距離，Wijはファンデルワールス相互作用の力である． 

一方 3 体項は以下のように表現される． 

 Vjik

(3)
=R

(3)(rij,rik)P
(3)(θjik) (2.3)  

 R
(3)(rij,rik)=Bjikexp⁡(

γ

rij-r0

+
γ

rik-r0

)Θ(r0-rij)Θ(r0-rik) (2.4)  

 P
(3)(θjik)=

(cos θjik - cos θ̅jik)
2

1+Cjik(cos θjik - cos θ̅jik)
2
 (2.5)  

ここでBjikは相互作用の力，𝜃𝑗𝑖𝑘はrijとrikのなす角度，Θ(𝑟0 − 𝑟𝑖𝑗)と Θ(𝑟0 − 𝑟𝑖𝑘)は function steps

そしてθ̅jik，r0，γ，Cjikは定数である．計算に使われたパラメータは付録に示す． 

 

2.2.3 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
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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．(図 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． 

 

 

図 2-1 周期境界条件 
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2.2.4 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．図 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 v
T

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（v
T

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 =v
T

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 2-2 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． 

 

 

図 2-2 book-keeping 法 
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2.3 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(2.6)である． 

 

2

2

dt

rd
mF i

ii   (2.6)  

       

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

(2.7) で記述できる． 

 


a

aaB vmTNk 2

2

1

2

3
 (2.7)  

 

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(2.8) による速度変換を適用すればよい． 

 

a

c

a v
T

T
v   (2.8)  

 

 

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t 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

2
2   (2.9)  
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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 


 rrv

2

1
 (2.10)  

出発値 ri(0), ri(t)を適当に与えれば，式(2. 10)より質点の位置を追跡していくこともできる

が，式(2.9)と式(2. 10)から ri(t - t) を消去して， 

 
       

 

i

i

iii
m

t
tttttt

2

2 F
vrr   (2.11)  

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. 11)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

t
tttttt i

iii
2

2 F
vrr   (2.12)  

 
        ttt

m

t
ttt iiii FFvv 




2
 (2.13)  

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) t) を計算する 

4.時間ステップ(n+1) の Fi((n+1) t) を計算する 

5.時間ステップ(n+1) の vi((n+1) t) 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t 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t 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． 
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2.4 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． 

 

距離 







 

d

r
r

d

x
x 　　  (2.14)  

質量 　
sim

m
m 

 (2.15)  

時間 

　

eV

si
m

d

t
t 

 
(2.16)  

速度 

　

sim

eV
d

v
v 

 
(2.17)  

力 
　

d

eV

F
F 

 (2.18)  

加速度 
　

dsim

eV

a
a 

 
(2.19)  

温度 
　

Bk

eV

T
T 

 (2.20)  

圧力(応力) 
　

3
d

eV


 

 (2.21)  
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ポテンシャル 
eV




 (2.22)  

 

 

 

表 2-1 無次元化パラメータ 

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) 

 

 

 

  



3C-SiC 中の転位の移動度の反応経路解析 
 

29 
 

2.5 Nudged Elastic Band 法 

2.5.1 Nudged Elastic Band 法 

Nudged Elastic-Band (NEB) 法は反応経路上の 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，図 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(2.23)

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(2.24)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(2.23)，(2.24)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  




 


 (2.23)  

        iiiii RVRVRV 


 (2.24)  

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 

 i  : i 番目のイメージの経路の接線ベクトル 
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図 2-3 NEB 法 

 

 

2.5.2 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(2.25)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 


 (2.25)  

 

 

2.5.3 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
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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（2.26）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








 

  (2.26)  
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2.6 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 [29]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． 

 dk=-∇Φ(x) (2.27)  

 

2. 直線探索によって )( kkk dx  を最小にする k を求める．
k 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 )()()(    (2.28)  

 

を満たす最大のβを
k 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 1
 (2.29)  

 

4. 探索方向の更新を行う． 

 kkkk dxd   )( 11
 (2.30)  

 

  

5.k=k+1 とおいて，2.へ戻り計算を繰り返す． 
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2.7 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．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． 

  C  (2.31)  

 

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， 図 2-4 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 ，



















z

y

x

H  (2.32)  

 

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． 

 

図 2-4 せん断ひずみ下の単位格子 
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2.8 原子の色分けについて 

本研究では原子の表示に Atomeye を用いて行なっている．本研究では Si と C の 2 つの原

子を表示させるが，Atomeye では Si の方がより大きい半径で表示される． 

また，配位数によって色わけをしている場合がある．配位数によって色分けをする場合，

以下のような対応となる． 

 

表 2-2 配位数と色の関係 

色 配位数 

灰色(gray) 4 

緑(Forest Green) 3 

茶色(burlywood) 2 

水色(turqoise) 1 

 

本研究では主に 4 配位と 3 配位が登場する 

その際，Si-C 結合，Si-Si 結合，C-C 結合では Cutoff 距離が異なる．その時の Cutoff 距離は

以下のようになる． 

 

表 2-3 結合と Cutoff の関係 

結合 距離[Å] 

Si-C 2.16 

Si-Si 2.58 

C-C 1.74 
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3 解析モデル 
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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．古典的な分子動力学法で活性化エネルギーを求めないのは，転位の生成や移

動は発生頻度が低い現象であり，分子動力学で扱える時間には収まらないからである． 

本研究では完全結晶中に人工的に転位を導入し，その転位を移動させることで NEB 計算

に代入するレプリカを作成した．レプリカに使用したイメージの概要や転位の移動のさせ

方については次節以降で述べる． 

 

3.2 転位中の kink 

下図のように転位線が A 点と E 点まで続く場合を考える．この場合すべり面を超えて転

位線が広がっている．kink とは下図の B 点のように Peierls hill をまたがって転位線が存在

する構造のことをいう．さらに C 点と D 点のように対をなす kink を kink-pair と呼ぶ． 

 

 

図 3-1 kink 

 

従来の研究から，半導体中の部分転位は大きな Peierls barriers が原因となり kink の形成によ

り動くと考えられてきた [30]．しかし，3C-SiC にかぎらず kink の形状表現は半導体材料に

おいていくつも考えらており [31] [32]，また境界条件を処理するために大きな系に適用し

なくてはならないことが，kink の理論計算に対して高いハードルとなってきた [33]．SiC に

ついてはいくつかの DFT による計算が行われてきた [34] [35]が，NEB による計算は例が少

ない [36]．Pizzagalli らは Si 中における kink を含んだ転位の移動についての活性化エネルギ

ーの計算を，NEB 法を用いて算出することに成功している [33]．本研究ではこの Si での研

究を参考に進めていく． 
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3.3 解析モデル 

3.3.1 結晶モデル 

本研究では 3C-SiC の結晶中に kink を含んだ転位を導入したモデルを使用する．モデルで

は x，y，z 方向にそれぞれ[11-2]，[-110]，[111]を割り当て，原子数は 36×72×18=46,656 原

子とした．格子定数は a=4.358Å としたため，結晶サイズは 9.60×22.2×2.26nm3である．モ

デルの概要を図 3-2 に示す． 

 

 

図 3-2 解析モデル 

 

 

図 3-3 周期境界条件 

 

転位はバーガースベクトルを𝒃 =1/6[11-2]，またすべり面は(111)面として発生していると考
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えた．また，転位は表面から発生していると考え，x 方向については結晶の外側に真空部分

を設けた．y，z 方向については周期境界を適用した(図 3-3 参照)．図 3-4 の様に xz 方向に

せん断ひずみを与えることにより系にせん断応力をかけた．そして系の中心に glide-set の

90°部分転位を挿入した．転位の core には Si と C の両方を考慮した． 

 

 

図 3-4 せん断応力の方向 

 

 

3.3.2 転位と kink の与え方 

本研究で使用した転位と kink の与え方についてのべる． 

転位は 90°部分転位のみを考えた．この理由は 30°部分転位に比べて構造が簡単で計算

対象としやすいからである [34]．転位の与え方は先行研究 [21]で用いた転位の生成の際に

用いた方法(A)と，それを発展させた方法(B)の 2 段階を用いた． 

 

・方法(A) 

＜直線転位＞ 

まず座標系の定義をする．すべりを与える原子の座標を(xslip, y
slip

 , zslip )とする．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．

直線転位の基準となる中心直線を(xcent, zcent)，また転位ループの場合は中心の座標を 

(xcent, ycent
, zcent)と定義する．このとき，原子に与える変位量は， 

 

 

  

dx={

1

2
wb   zslip-zcent>0

-
1

2
wb   zslip-zcent<0

 (3.1)  

 

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の

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． 

 

 
w=√cos

r

width
 (3.2)  
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ここで r は(xcent, zcent)からの距離(Å)であり，width は転位の中心と(xcent, zcent)との距離(Å)を

表す． 

 

 

図 3-5 w と r の関係(width=30 の場合) 

 

 

r は直線転位の場合(xcent, zcent)からの距離であり． 

 

＜kink＞ 

kink は転位線(y 軸方向)に対してすべり面内で垂直(x 軸方向)に与える．kink の部分のみ転

位線の位置がずれていると考える．変位量を計算する際の重み付けwの値は式(3.2)であった

が，kink がある部分に対しては以下のように重み付けを与える． 

 

w=√cos
r

width+xd

 (3.3)  

ここで方法(A)ではxdを x 軸方向の単位長さとし，転位線の位置のずれをあらわした．本モ

デルではxd=a×√6 4⁄ =2.6687Å である．このように変位を変えることで，転位線に kink 部分

を付け加える事ができる．図 3-6 に kink 部分に与える重み付け𝑤とそれ以外の部分𝑤をそれ

ぞれ示す．また図 3-7 に与えた kink 付きの転位を図示する． 

w=√cos
r

width
 

(Å) 
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図 3-6 kink 部と kink 部以外の重み付け 

 

 

図 3-7 kink のイメージ(配位数 3 の原子のみ表示) 

 

・方法(A)の検証 

＜直線転位＞ 

上述のように与えた変位により，正確に転位が表現されているかを検証する．検証方法

は，解析モデルに変位を与え，緩和計算(CG 法)を行うことで転位が発生するかを確認する

ことにより行う． 

w=√cos
r

width+xd

 

w=√cos
r

width
 

(Å) 
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直線転位を挿入し，緩和計算を行った結果を示す．転位は上記に述べた方法を用いて，

結晶中に 90°の glide-set 転位を挿入した．転位線の中心となるのは core は Si である． 

図 3-8(a)に転位を挿入した場合の原子配列を示す．原子は配位数により色分けする．4 配

位は灰色，3 配位は緑，2 配位はオレンジで示す((a)，(b)では 4 配位の原子を表示していな

い)．(b)には緩和計算を行った後の原子配列を示す．結晶中に 3 配位の原子が 2 列あるのが

わかる．これが転位線である．図 3-8(c)には緩和計算前の様子を別の角度から結合手を表示

して示す．図 3-8(d)は緩和後の原子の様子を(c)と同じ角度から示す． 

 

(a) 緩和前 

 

(b) 緩和後 

 

(c) 緩和前 

 

(d) 緩和後 

図 3-8 直線転位を挿入した際の緩和計算前後のイメージ 
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＜kink＞ 

次に方法(A)で kink 付きの転位を作成した際の緩和計算の様子を述べる． 

kink を与えて緩和計算を行なった場合，図 3-9 のように転位線・kink ともに保たれる場

合が多い． 

この変位を適用して緩和計算を行った場合のイメージを図 3-9 に示す．(a)，(b)はそれぞ

れ緩和計算前後での原子の配列を示している．緑色の原子が 3 配位，灰色が 4 配位をそれ

ぞれ表す．kink 部分の重み付けを変えたことで，緩和計算前に転位線のずれが生じている

ことがわかる．そして緩和計算を行うと，kink を含んだ転位線が形成される． 

 

 

(a) 

 

(b) 

図 3-9 緩和前後の kink の様子 

 

しかしながら，一部の事例では図 3-10 のように kink が保たれない場合があった．このよ

うな原子配列を NEB 計算のレプリカとして採用すると，NEB が収束しないかもしくは構造

が乱れる結果となる． 

そこでこれらの事例を除くために CG 法を適用する前に動的に安定的な構造を得るため

に分子動力学計算(MD)を行った．分子動力学計算は 10K で 1000 ステップ行った．このよ

うに緩和方法を変えた結果のイメージを図 3-11 に示す．図からわかるように転位部分と
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kink 部分ともに保たれた．また表 3-1 には CG 法のみと MD+CG 法を行った場合の 1 原子

あたりのエネルギーの比較を行った．表 3-1 からわかるように，分子動力学計算を加えた

方がエネルギーの観点からも安定していることがわかる． 

 

 

(a)初期配置 

 

(b)緩和計算後 

図 3-10 xz 方向にせん断応力を与えた場合(3 配位原子のみ表示) 

 

 

図 3-11 MD+CG の緩和後 

表 3-1 手法別による緩和後のエネルギー 

 
energy per atom (eV) 

only CG -6.276 

MD+CG -6.297 
 

 

この方法で転位は十分に表現可能かのように思われる．しかし拘束条件の変更により kink

が保たれない場合が見られた．また CG 法の特徴として，エネルギー的に準安定(Local 

Minimum)な点に収束してしまう可能性がある．そのため，最初に与える転位表現は最終状
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態に近い状態が好まれる．図 3-9 を見てわかるように，配位数で色付けをした場合，初期

状態と最終状態は大きく異なっている．そのためより正確な初期状態を与える必要がある． 

 

・方法(B) 

＜直線転位＞ 

方法(B)は方法(A)を元に初期状態を与える方法である． 

前述したとおり，方法(A)によって緩和された後の原子の座標を取り出すと x 方向の初期

変位と最終変位は異なる．そこで緩和後の x 方向の座標と滑り量を元に，x 方向の変位に対

する重み付けを以下の曲線で近似した． 

 
w=-(

tan-1(x-width)

π
+0.5)) (3.4)  

方法(B)では式(3.4)で表される曲線をもった変位を原子に与え，緩和計算を行う．  

 

＜kink＞ 

また方法(A)では転位線のずれを表現する方法が式(3.2)と式(3.3)の 2 つでありxdは x 方向

の単位長さに固定されていたため kink の表現がいわば離散的であった．方法(B)では参考文

献 [33]を参考にこの点も解消する． 

xdには以下の表現を用いた． 

 
xd=

1

π
(tan-1(y-ki) - tan-1(y− kf) )×unitx) (3.5)  

ここでyは変位を与える原子の y 座標，ki，kfは kink の始点，終点と定義した．式(3.5)をグ

ラフで表すと，図 3-12 のようになる．このようにxdをなめらかに表現することで，kink の

実際の座標配置により近い構造を作ることができると考えた． 

 

 

図 3-12 kink の表現 

 

 

・方法(B) の検証 

＜直線転位＞ 

図 3-13 に方法(A)によって与えた初期変位(赤，一本線)，分子動力学計算と CG 法を使っ

て緩和させた後の変位(緑，点線)，そして式(3.5)を元にして得られる変位量をそれぞれ示し
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た．横軸は x 方向の座標(Å)，縦軸はバーガースベクトルで規格化した量である． 

方法(B)により緩和後の変位に近い初期位置を与えることができた．また方法(B)を用いた

方が 1 原子あたりのエネルギーが低いことが表 3-2 わかる． 

 

 

図 3-13 緩和後の原子座標の比較 

 

表 3-2 緩和後のエネルギー比較 

 

energy per atom(eV) 

method A -4.8654 

method B -4.8660 
 

 

 

＜kink＞ 

kink を方法(B)によって作成すると，せん断応力を大きくしても CG 法による緩和計算の

みで転位線と kink は保たれた．しかし kink 幅を１原子分として緩和計算を行うと，kink は

消滅する事象が見られた．これは kink 幅が小さい時はエネルギー的に不安定なので緩和計

算により kink がない状態に収束してしまうからだと考えられる． 
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3.4 反応経路計算 

通常の反応経路計算では，初期状態と最終状態との間に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．中間のイメージを作成する方法はいく

つかあるが，本研究では kink についての類似研究 [33] [36]を参考に線形補間により行った． 

kink を含んだイメージを作成する手順を以下に述べる． 

参考文献 [33]のように 0°のらせん転位を対象とした研究では，kink の単位幅を 1 バーガ

ーズベクトルとして考えることができる．しかし，本研究で対象とした glide-set の 90°転

位は転位線がバーガーズベクトルに対して直角な刃状転位であるため，らせん転位と同じ

ようには考えることができない．そこで，本研究では kink の単位幅を原子 1 層分であると

考えた． 

最初に結晶中に約 10 原子分の kink 部分を含む転位線を挿入し，これを初期状態とした．

そして，初期状態から kink 部の片端を 1 原子分動かした状態を最終状態とした．そして，

中間イメージを作成するために初期状態と最終状態のすべての原子についてそれぞれ座標

の差をとり，必要なレプリカ数に応じて線形補間を行った． 

具体的例として，ある原子 α について考える．原子αの初期位置での座標を(x0
α, y

0
α, z0

α)，最

終位置での座標を(xf
α, y

f
α, zf

α)，レプリカ数は N 枚とする．初期と最終の座標の差を 

 

{

dxα⁡=⁡xf
α⁡-⁡x0

α

dyα⁡=⁡y
f
α⁡-⁡y

0
α

dzα⁡=⁡zf
α⁡-⁡z0

α

 (3.6)  

とすると ii番目(i=0,1, 2, …, N-1)のレプリカにおける座標は 

 

{
 
 

 
 xi

α⁡=⁡x0
α⁡+⁡

i

⁡N
dxα

y
i
α⁡=⁡y

0
α⁡+⁡

i

N
dyα

zi
α⁡=z0

α⁡+⁡
i

N
dzα

 (3.7)  

と表される．レプリカを作成した際のイメージ図を図 3-14 と図 3-15 に示す． 
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図 3-14 linearly-interpolated replica 

 

 

 

図 3-15 線形補間イメージ図 
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4 解析結果 
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4.1 解析結果概要 

この章では前章までに述べた解析手法，モデルを用いて解析を行った結果を示す． 

4.2 ではある条件のもとで，反応経路がどのような振る舞いを示すかを述べる． 

4.3 では与えるせん断応力の違いにより，反応経路がどのように変化するかを述べる． 

4.4 では転位の中心原子による活性化エネルギーの違いや影響をみる． 

 

 

4.2 反応経路計算 

4.2.1 初期レプリカの作成 

まず，ある特定の条件における計算方法と結果について述べる． 

Si-core の転位を含んだ kink 付きの転位について考える． 

最初に 3.3.2 項で述べた方法(B)により，11 原子分の kink つきの転位を挿入し緩和計算を

行う．緩和をした結果，配位数が 3 の Si 原子を含んだ安定な状態が形成される．この原子

配列を NEB 計算の初期配置とした． 

次に kink の幅を 1 原子分増やした配列を同様に作成する．より正確には，式(3.6)におい

て kf は固定のまま，ki を y 方向に 1 単位分の値だけ小さくする．この状態で緩和計算を行

い NEB 計算の最終状態とした． 

初期配置と最終配置にはバーガスベクトルに沿った xz 方向にせん断応力を与えた．緩和

計算後の系全体の xz 方向のせん断応力を求めることにより，系にかかる応力と定義した． 

そして，3.4 節で述べた方法により，初期配置と最終配置を線形補間し NEB 計算に使う

レプリカを作成した．これにより kink の幅を 11～12 原子分とする初期レプリカを作ること

ができた． 

図 4-1 (a)には z：[111]方向からkink付きの転位を含んだ(111)面の系全体の様子を示す．

y 方向には周期境界が適用されており，転位線はオレンジで表したまた図 4-1(b)には z：[111]

方向からみた初期配置と最終配置のイメージを示す．kink の幅が 1 原子分増えていること

がわかる．基準となる転位線を A，y：[-110]方向に 1 原子分離れた kink 部分の転位線を A’

と定義する．図 4-1(c)には原子幅が 10 の場合の x：[11－2]方向から見た原子配列を示す．

(111)面に上の Si の層をaSi，C の層をaCと定義する．また図 4-1(d)には z：[111]方向からみ

た kink 部分の原子配列を拡大した図を示す． 
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(a) 系の概要 

 

(b) kink の移動前後のイメージ 
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(c) 

 

(d) 

図 4-1 kink 付き転位挿入時の原子配列 
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4.2.2 NEB 計算結果 

以上の手順によって作成した初期レプリカを用いて NEB 計算を行った結果を示す．図 

4-2 には NEB 計算により得られた最小エネルギー経路を示す．また反応中の原子の移動を

表したイメージを最初の 10 個のレプリカについて図 4-3 に示す．図 4-3 中の原子は基本的

に配位数で色付けを行なっている．この場合は 0.6GPa に相当するせん断応力を与えた， 

 

 

図 4-2 kink 移動の反応経路(0.6GPa せん断応力) 
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図 4-3 移動中のイメージ 

 

図 4-2 をみてわかるように，0.6GPa のせん断応力を与えた場合の活性化エネルギーは

0.29eV であることがわかる．また図 4-3 から，エネルギーが最も高い位置付近ではac層に
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存在する C 原子がaSi層に存在する Si 原子の結合相手を変えていることがわかる．鞍点では

C 原子が 3 配位の状態である．また 1 原子分の kink の移動が終わった後はエネルギーが

0.17eV 上昇していることも確認できる． 

 

4.2.3 kink の連続移動 

前小節までは 1 原子分の kink の移動を考えてきたが，本小節ではこれを発展させた形と

して 2 原子分の移動を考える． 

4.2.2 と同様の条件で，kink 幅が 2 原子分増える移動を考える．より正確には kink 幅が 10

から 12 原子に変化する．この時の反応経路は図 4-4 のようになる．エネルギーが大きい鞍

点を①，②と定義し，それぞれの原子構造も示す． 

 

 

図 4-4 kink 移動の反応経路(0.6GPa せん断応力) 
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(a) 鞍点① 

 

(b) 鞍点② 

図 4-5 鞍点付近のイメージ 

 

kink 幅が変わっても活性化エネルギーはどちらも 0.27～0.28eV であることがわかり，移動

後のエネルギー上昇も 0.16eV 程度である． 
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4.3 活性化エネルギーのせん断応力依存性 

次に，Si-core において与えるせん断応力の値を変え，NEB 法による解析を行った．1.6GPa，

2.6GPa，4.6GPa のせん断応力を与えた時の結果を 0.6GPa の結果と合わせてまとめる．4.2.2

と同様に kink の移動幅は 2 原子分とした． 
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図 4-6 kink 移動の反応経路(0.6GPa) 

 

 

図 4-7 kink 移動の反応経路(1.6GPa) 
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図 4-8 kink 移動の反応経路(2.6GPa) 

 

 

図 4-9  kink 移動の反応経路(4.6GPa) 

 

各せん断応力の値において kink の 1 原子分の移動に対して鞍点を 1 つもつことは共通して

いる．これは 30°部分転位や 0°完全転位と比較して中間部で安定的な構造を持たないこ

とが原因だと考えられる [33] [37]．各応力における活性化エネルギーをまとめたグラフを
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図 4-10 に示す．また，同様に 1 原子分の kink 移動の後のエネル－変化を示す． 

 

 

図 4-10 せん断応力と活性化エネルギーの関係 

 

 

図 4-11 せん断応力と移動後のエネルギーの関係 

 

 

4.4 コアの違いの依存性 

 次に転位のコアとなる原子の違いによる活性化エネルギーへの影響をみる．4.3 までと同

様の解析を行うが Si と C の原子位置を入れ替えることにより，Si-core と C-core の違いを表

現した．kink 部分の比較イメージを図 4-12 に示す． 
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(a) Si-core 

 

(b) C-core 

図 4-12 Si-core と C-core 

 

Si-core と同様に 0.6GPa～4.6GPa の範囲で応力を変化させた時の活性化エネルギーをプロッ

トしたものを図 4-13 に示す．比較のために Si-core についても載せた． 

 

 

図 4-13 活性化エネルギーとせん断応力の関係 

 

活性化エネルギーは C-core の方が Si-core よりも 0.1～0.2eV 程高くなっていることがわかる．

また kink 移動前後のエネルギー変化の関係を示す． 
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図 4-14 移動後エネルギーとせん断応力の関係 

 

kink 移動後のエネルギーが与えるせん断応力によって線形的に減少しているように見える．

この理由はエネルギーとせん断応力を表す以下の式によるものであると考えられる [30]． 

 E⁡=⁡-
K

d
⁡+⁡2Fk⁡-⁡σbhd (4.1) 

ここでσは応力，d は kink の幅を表し，b はバーガスベクトルの大きさ h は kink の高さを

表す．K は剛性率μに比例する量であり，ポアソン比をνとすると，等方性材料の場合は

μb
2
h

2
(1+ν)/8π(1-ν)で表せる．またFkは kink の生成エネルギーを表す．つまり移動後のエネ

ルギーはせん断応力に対して 1 次的に変化する．図 4-14 に示すようにシミュレーション結

果はこの理論式をよく再現していることがわかる． 

 

4.5 kinkの生成 

前節までは kink の移動について述べてきたが，単純な直線転位から kink がどのように生

成するかを知ることは需要である．そこで，最後に直線転位から kink が生成する事象につ

いて反応経路計算を行った． 

反応経路計算の初期状態には結晶の中心に kink のない単純な直線転位を挿入したものを

用いた．一方，最終状態には 2 原子分の幅の kink をもつ直線転位を含んだ原子配列を採用

した．本来なら 1 原子分の kink 幅を持つ原子配列を最終状態に用いた方が kink の生成を正

確に再現できると考えられる．しかし，前述したように 1 原子分の kink 幅では緩和計算を

行った際に kink が消滅することが確認された．そのため，kink が保たれる最小の kink 幅で

ある 2 原子分の幅で kink 生成の反応経路計算を行う． 

生成の反応経路計算は 0.6GPa のせん断応力を与えて行った． 
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Si-core での反応経路を図 4-15 に示す． 

 

 

図 4-15 kink 生成の反応経路(Si-core) 

 

図 4-15 に示すように kink が生成するときの活性化エネルギーは(d)点の 0.45eV であり，1

原子分の kink 移動後のエネルギー上昇は 0.35eV である．また，図 4-15 に示したアルファ

ベットに対応する原子の様子を図 4-16 に示す． 
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(c) 

 

(d) 

 

(e) 

 

図 4-16 kink 生成時の原子のイメージ 

 

図 4-16 に示すように，kink 幅が十分取られている時の様に kink のコアとなる Si 原子の下

の層にある C 原子が動くことにより，kink の生成が行われている．この原子の移動の仕方

は kink の移動の際の挙動と一致する． 

 

考察については次章におこなう． 
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5 考察 
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5.1 考察概要 

この章では得られた解析結果についての考察を行う． 

最初にコアによる違いについて考察を行う．次に単純な直線転位からの kink の生成につ

いて考察を行う．最後に孫らが行った転位の生成の結果との比較を行う． 

 

5.2 反応経路のコアによる依存性 

 4.4 で示したように転位の中心となるコア原子の違いにより活性化エネルギーは異なった．

Si-core，C-core では原子配列は真逆だが，微妙な原子配列の違いにより，図 4-12 に示すよ

うに活性化エネルギーには差が出たと考えられる．この結果は実験結果と一致する [4] [20]．

コアのちがいにより差がでた理由をここでは考察する． 

 どちらのコアの場合でも Si-C 結合が切れて別の Si-C 結合が生成される原子があるところ

は共通である．しかし，その移動する原子の移動距離や周辺原子の挙動は異なる．図 5-1

に原子の配列を x 軸方向から見た様子を示す．Si-core の場合，Si 原子の集まる下の層(図 

5-1(a)の B 層)にある C 原子の 1 つが動くことにより kink の移動が表現される．逆に C-core

では C 原子の下位層(図 5-1(b)の B 層)に属する Si 原子が移動する．色分けは配位数で行な

っており，灰色の原子が４配位，緑が３配位である．また半径の大きい原子は Si で小さい

のは C を表す． 

 

 

(a) Si-core 

 

(b) C-core 

図 5-1 転位を x 軸から見たイメージ(配位数で色分け) 

 

また移動する原子を z 軸方向から見た時の様子を図 5-2 に示す．移動する原子を点線で囲

A 

B B 

A 

C 
C 
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み，移動する方向を赤い矢印で示した． 

 

(a) Si-core 

 

(b) C-core 

図 5-2 kink 部分を z 軸から見たイメージ(配位数で色分け) 

 

さらに，わかりやすく示すために Si-core において原子が移動する前後のイメージを図 5-3

に描いた．点線で囲まれた原子が矢印の方向に移動しているのがわかる． 

 

 

(a) 移動前 

 

(b) 移動後 

図 5-3 移動する原子の様子(Si-core，配位数で色分け) 

 

B 層に属する原子が移動すると，それに伴い，A 層にある原子も位置が変わる．Si-core の

鞍点において原子がどれくらい移動したかを図 5-4 示す．初期位置から各原子がどれくら

い移動したかによって色を分けてある．図を見てわかるように図 5-2 で囲んだ B 層の原子

が最も変位が大きい他，A 層に属する原子と C 層に属する原子が移動する． 

まず B そうにある原子について考える．B 層にある最も変位の大きい原子は Si-core，C-core

どちらの場合でも Si-C 結合を切断し，新たな Si-C 結合を形成する．この時，移動する原子

の移動距離は Si-core，C-core でぞれぞれ 0.79Å，1.12Å (0.6GPa の場合)である． 

Si-core と C-core で移動距離に差が出た理由は幾何学的構造の違いであると考えられる．

そのためコア中心部分の Si-Si と C-C はそれぞれ約 2.7Å，約 2.9Å と Si-Si 間の距離の方が小

さくなっている．つまり，転位線付近の構造は Si-core の方がコンパクトになっている(図 5-5

参照)．故に Si-core の方が C 原子の移動する距離が短くなり，結果的に Si 原子からの相対
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移動距離も小さくなる．Vashishta ポテンシャルでは Si-C 結合は 1.9Å 前後でエネルギーが最

も低くなるように設定されており，距離が大きくなるほどエネルギーは大きくなる．C-core

の方が原子の移動距離が大きいため，結果的に必要な活性化エネルギーも大きくなると考

えられる． 

 

 
 

図 5-4 Si-core の kink 移動時の鞍点の様子(初期位置からの変位で色分け) 

 

 

(a) Si-core 
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(b) C-core 

図 5-5 コアによる移動距離の違い 

 

 

 

(a) Si-core 

 

(b) C-core 

図 5-6 鞍点での原子のイメージ(初期位置からの変位で色付け) 

 

 次に A 層と C 層にある原子の移動について考える．図 5-6 に示したように，A 層の原子

は B 層の原子近傍の 3 つの原子の変位が大きい．この時 A 層の原子はお互いの距離を変え

ながら動く．Si-core の場合は Si-Si 結合の距離を長く，あるいは短くし，C-core の場合は

C-C 結合の距離を変える．ここで，Vashishta ポテンシャルでは Si-Si または C-C 結合に引力

は存在せず，斥力のみ働く．また斥力は原子間距離が同じであれば C-C 結合の方が大きい
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ように設定されている．そのため C-C 結合を有する C-core のほうがより原子移動に対して

エネルギーが必要となる．このことも C-core の方がより活性化エネルギーが高い要因であ

ると考える． 

最後に C 層に属する原子だが，どちらのコアの場合も結合を結びかえるわけではないの

で，どちらも移動に対してエネルギーは使わないと考える． 

以上の要因により C-core の方が活性化エネルギーが高いと考えられる． 

 

5.3 kinkの生成 

単純な直線転位から kink が生成する際，4.5 節に示したように原子幅が 10～12 の場合と

鞍点の数と移動後のエネルギーともに大きな差はなかった．一方で活性化エネルギーは移

動の 2 倍近い値を示した．これは Si-C 結合が 2 回切れることで kink が生成するらだと考え

られる．Si-core における転位生成時の様子を y 軸方向から見た様子を図 5-7 に載せる．点

線で囲んだ C 原子が矢印の方向に移動することで kink が生成する． 

また Si-core と C-core の kink 生成時の活性化エネルギー比較した表を載せる．Si-core と

C-core の原子配列は kink移動時と大差はないのでC-core の方が Si-core よりも活性化エネル

ギーが高くなるのは当然であると考えられる． 

 

 

図 5-7 kink 生成時の鞍点のイメージ 

 

表 5-1 コアの違いによる活性化エネルギーの比較 

(せん断応力：0.6GPa) 活性化エネルギー(eV) 

Si-core 0.43 

C-core 0.51 
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5.4 転位の生成との比較 

次に孫らが行った転位の生成との比較を行う． 

活性化エネルギーはΔE=A(1- σ
σath⁄ )

n
の式で近似される [38]．これを Si-core で得られた結

果に適用すると，図 5-8 のようにフィッティングできる．横軸には与えたせん断応力(GPa)

を，縦軸はエネルギー(eV)をとった．フィッティングのための係数は A=0.3eV，σath=15GPa，

n=3.5 とした．この結果を Sharp-corner からの生成の場合と比較してみる．転位の生成では

A=149.6eV，n=5.66，ϵath=0.14 としてフィッティングしてある．図 5-9 からわかるように転

位の生成と移動では活性化エネルギーが大きく異なる．この理由は活性化体積の大きさの

違いであると考えられる． 

活性化体積は式(5.1)のように表され．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 

 ν=- (
∂E

∂σ
) (5.1) 

図 5-9 のグラフの傾きを見ると，転位の生成(nucleation)の方が移動(migration)に比べて傾

きの絶対値が大きく活性化体積が大きいことがわかる．転位の生成では広い範囲で原子が

滑ることにより転位が生まれる．一方で転位の移動では１原子分の移動であるので，活性

化体積は当然小さくなる． 

式(5.1)に基づいて微分を行いせん断応力の違いによる活性化体積を比較すると，図 5-10

のようになる．孫らの行った研究ではせん断応力ではなく与えたせん断ひずみによって議

論を進めたが，本研究との整合性をとるために剛性率(μ=123GPa [28])をかけることにより応

力に変換し，比較を行った． 
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図 5-8 活性化エネルギーと近似曲線 

 

 

図 5-9 生成と移動とのエネルギー比較 

 



3C-SiC 中の転位の移動度の反応経路解析 
 

73 
 

 

図 5-10 活性化体積とせん断応力の比較 
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6 結論と展望 
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6.1 結論 

本研究では 3C-Si 内の 90°部分転位の移動に関して，経験的ポテンシャルを用いた反応

経路計算を行った．転位線に kink をつけ，その幅を変えることで，転位の移動を表現した．

バーガースベクトル方向にかける応力を変化させることにより，活性化エネルギーの違い

を求めた．その結果かける応力が大きいほど活性化エネルギーが小さいことがわかった．

また移動後のエネルギーも応力によって変化することがわかった． 

また転位芯の原子の種類によって活性化エネルギーは変化することがわかった．Si-core

の方が C-core に比べて活性化エネルギーが低い．これはつまり Si-core の方が移動度が高い

ことを意味し，この事実は実験結果と一致した． 

 

6.2 展望 

本研究では 90°部分転位にのみ着目して計算を行ったが，3C-SiC 内には 30°部分転位も

存在する．SiC 内の積層欠陥はこの 2 種類の部分転位に挟まれる形で存在するので，どちら

の移動度も知ることが肝要である． 

今後は 30°部分転位についても移動度をもとめることにより，本研究と合わせて，積層

欠陥自体の振る舞いを議論できるようになるとよい． 
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7 付録 
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7.1 Vashishtaポテンシャルのパラメータ 

Vashishta ポテンシャルは以下の式で表せた [28]． 

 

 V=∑Vij

(2)(rij)+

i<j

∑Vijk

(3)(rij,rik)

i,j<k

 (7.1) 

 Vij

(2)(r)=
Hij

r
η

ij
+

ZiZj

r
e

-
r
λ-

Dij

2r4
e

-
r
ξ-

Wij

r6
 (7.2) 

 

2 体項と 3 体項は更に以下のように書き下せる． 

 

 Vjik

(3)
=R

(3)(rij,rik)P
(3)(θjik) (7.3) 

 R
(3)(rij,rik)=Bjikexp⁡(

γ

rij-r0

+
γ

rik-r0

)Θ(r0-rij)Θ(r0-rik) (7.4) 

 P
(3)(θjik)=

(cos θjik - cos θ̅jik)
2

1+Cjik(cos θjik - cos θ̅jik)
2
 (7.5) 

 

ここで用いた各パラメータの値は以下を参照 

 

Two-body 

 Si C    

Zi(e) 1.201 -1.201    

 Si-Si Si-C C-C   

η
ij
 7 9 7   

Hij( eV Å
η

⁄ ) 23.67291 447.09026 471.74538   

Dij(e
2Å

3
)) 2.1636 1.0818 0   

Wij(eVÅ
6
) 0 61.4694 0   

Three-body 

λ =5.0Å ζ=3.0Å rc=7.35Å e=electronic charge  

 Bjik(eV) θ̅jik(°) Cjik γ(Å) r0(Å) 

Si-C-Si 9.003 109.47 5.0 1.0 2.90 

C-Si-C 9.003 109.47 5.0 1.0 2.90 
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