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 序論 
 

 

1.1 研究背景 

 4H-SiCパワーデバイス 

従来電力用半導体デバイス(パワーデバイス)にはシリコン(Si)半導体が用いられてき

たが，Si を用いたパワーデバイスの性能は Si の物性的な限界に近づきつつある．そこ

で近年，絶縁破壊強度，電子飽和速度，熱伝導度などの物理特性が Si に比べ優れてい

る炭化ケイ素(SiC)が次世代半導体材料として注目されている．Table1 に主な半導体材

料の物性値を示す．SiC や GaN 等のワイドギャップ半導体は禁制帯幅が広いため Si 等

に比べ高温でのリーク電流を抑えることが可能であり，また絶縁破壊強度が大きいこと

から高電圧で動作が可能となる．これらの特徴により，SiC を用いたパワーデバイスは

高耐電圧，高温動作，高速動作，低損失といった特性を得られるため，Siを用いた従来

のシステムに比べシステムの簡略化や省エネルギー化が達成可能であり，次世代パワー

デバイスとして研究開発が盛んに行われている．SiCを使用したインバータが鉄道車両

に導入されるなど，実用化も進んでいる． 

 

Table 1. Physical properties of major semiconductor materials [1] 

 4H-SiC Si GaAs GaN ダイヤモンド 

バンドギャップ(eV) 3.26 1.12 1.42 3.42 5.47 

電子移動度(cm2/Vs) 1000 1350 8500 1500 2000 

絶縁破壊電界強度(MV/cm) 2.8 0.3 0.4 3 8 

飽和ドリフト速度(cm/s) 2.2×107 1.0×107 1.0×107 2.4×107 2.5×107 

熱伝導率(W/cmK) 4.9 1.5 0.46 1.3 20 

 

 SiC は IV 族の原子である Si と C からなる半導体であり，結晶は 4 頂点に Si もし

くは C 原子を，中央に頂点とは異なる原子を配置した正四面体構造を積み重ねた構造

になっている．この積み重ね方の違いにより，SiC は 200 種以上の結晶多形が確認され

ている．Fig. 1に代表的な結晶多形である 3C-，4H-，6H-の積層構造の模式図を，Table 

2 にそれぞれの物理特性を示す．Fig. 1 における縦方向が積層方向であり，六方晶にお

ける c軸方向となる．3C-SiC は立方晶であり等方材料であるのに対し，4H-，6H-SiC は

六方晶であるため弾性的性質などに異方性を有している．電子移動度，禁制帯幅や絶縁

破壊強度が大きい，良質な単結晶ウェーハが入手できるなどの点から，結晶多形の中で
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は 4H-SiC がパワーデバイスとして最も適していると考えられている．本研究において

も 4H-SiC を研究対象とする． 

 

 

Fig. 1. Stacking structure of SiC polytypes [1] 

  

Table 2. Physical properties of SiC polytypes [1] 

 3C-SiC 4H-SiC 6H-SiC 

格子定数(Å) 4.36 
a = 3.09 

c = 10.08 

a = 3.09 

c = 15.12 

禁制帯幅(eV) 2.23 3.26 3.02 

電子移動度(cm2/Vs) 1000 
1000(c軸方向) 

1200(c軸垂直方向) 

450(c 軸方向) 

100(c 軸垂直方向) 

正孔移動度(cm2/Vs) 50 120 100 

絶縁破壊強度(MV/cm) 1.5 2.8 3.0 

 

 パワーデバイスの応力評価 

4H-SiC を用いたパワーデバイスの作成時，SiC や Si以外にも Ni，Al といった金属材

料が使用される．それぞれの実装温度も異なるため，材料毎の線膨張係数の違いにより

発生する熱応力が作成後のデバイスに生じる．また，ウェーハ，エピタキシャル成長層

間の転位密度の差やデバイス作成過程におけるイオンのドーピング，酸化でも原子サイ

ズの差や結晶構造の不整合により真性応力と呼ばれる応力が生じる．そのため，作成後

の SiCデバイスには複雑な応力分布が生じている．また，高温動作が想定されるパワー

デバイスでは，その作動温度によっても応力分布に変化が生じる．Si を使用したデバイ

スにおいて応力分布が電気特性や信頼性に影響を与えることが知られており，SiC 使用

デバイスにおいても応力が電気特性に影響を与え耐電圧や寿命の低下，損失の増大，動

作不良といった問題が生じる可能性があるため，デバイスに生じる応力分布の評価手法

を確立することは信頼性を確保する上での重要な課題の１つとなっている． 



第 1章 序論                                 10 

 

 

 

 作成されたデバイスの内部応力分布を測定する方法に，ラマン分光法による散乱光の

振動数変化の測定がある．本手法はレーザー光を入射した時に測定されるラマン散乱光

の振動数が応力により生じるひずみに応じて変化することを利用した手法であるが，

4H-SiC においてはこのラマンシフトと応力成分の関係に関する報告が少なく，先行研

究においても Si や 3C-SiC での値を評価に用いる，応力を等方応力と仮定する等 [2]，

定性的な評価に留まっているのが現状である．六方晶においてラマンシフトと応力成分

を結び付ける関係式は Briggs らによる理論導出により与えられている [3]が，定量的な

評価を行うためには，未知パラメータであるフォノン変形ポテンシャル係数を算出する

必要がある．また，デバイスを作成する毎にラマン分光測定を行うことは現実的ではな

いため，解析によって応力分布を求める手法が必要となる．これらの課題を解決するた

め，第一原理計算により４H-SiCにおけるフォノン変形ポテンシャルを算出し，有限要

素法を用いた多段階熱応力解析により求めたデバイス内部の応力分布と組み合わせる

ことにより，ラマン分光測定結果と比較可能な形でデバイスの応力評価を行う手法が村

上により提案された [4]．しかしながら，村上の先行研究では実験と解析に一定の一致

は見られたものの，解析で求められたラマンシフト-応力の関係と結晶構造に基づき求

められた理論式に一致しない部分が見られる，有限要素解析によって得られたラマンシ

フトの分布とラマン分光測定結果に差異が見られる等，妥当性の確認までは実施されて

いない．そこで本研究では第一原理計算による係数の算出手法の再検討及び，各製造プ

ロセスで生じる真性応力の検討により解析の高精度化を行い，実験と比較可能な形での

応力解析手法の完成を目指す． 

 

 バイポーラデバイス作動時の転位すべり挙動 

 4H-SiC を使用したパワーデバイスの実用化は MOSFET やショットキーバリアダイオ

ードといたユニポーラデバイスが中心であり，より高耐圧領域での利用が期待される

pin ダイオード等のバイポーラデバイスでは実用化に至っていない．これはバイポーラ

デバイス作動時に，順方向特性が劣化し on 抵抗が増大する現象によるものである．本

現象は電流注入時にデバイス中に存在する積層欠陥(Stacking Fault; SF) の端に存在する

部分転位(Partial Dislocation; PD)がすべり運動を起こし，積層欠陥が拡大することか原因

であることが明らかになっている [5]．本現象は部分転位のすべり運動が正孔と電子の

再結合により励起されることから REDG(Recombination Enhanced Dislocation Glide)と呼

ばれ，多くの研究者が現象の解明に取り組んでいる．しかしながら，その研究の多くは

転位移動前後の観察に基づく現象論的なアプローチ，もしくは第一原理計算や古典分子

動力学に基づく原子スケールでのアプローチに留まっており，転位の移動，形状変化を

理論的に検証，予測する手法は提案されていないのが現状である．そこで本研究では転

位の移動を弾性論に基づき予測する手法である転位動力学に REDG による転位の移動
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のモデル [6] を組み合わせたシミュレータを開発することにより，REDG 時の転位移

動を理論的に解析，予測する手法の開発を行う． 

 

1.2 研究目的 

上述の背景より， 4H-SiC パワーデバイスの信頼性確保に資することを念頭に本論文

では SiC パワーデバイス作成時に必要となる有限要素法を中心とした応力解析手法の

開発，及びバイポーラデバイス通電時の順方向劣化現象の解明，抑制のために必要とな

る転位動力学解析手法の開発の 2点を目的とする． 

本研究では，第一原理計算による 4H-SiC のフォノン変形ポテンシャル係数の算出，

有限要素法によるデバイス内部の残留応力評価を行い，これらとラマン分光測定を組

み合わせることにより，実験との比較検証による妥当性確認までを含んだ定量的な応

力評価手法の開発に取り組む．また， REDG よる移動モデル，パイエルスポテンシャ

ルの影響により生じる転位の配向性を組み込んだ移動モデルを開発し転位動力学シミ

ュレーションに組み込むことにより，低温の 4H-SiC に発生する REDG による転位移

動を再現可能なシミュレーションを開発する．  

 

1.3 本論文の構成 

本論文は，本章を含めて全 5 章で構成される．以下に各章の概要を述べる． 

第 1章では，本研究の背景，対象とするデバイス，本研究の目的，本論文の構成につ

いて述べた． 

第 2 章では，ラマン分光法，応力－ラマンシフト関係式の基礎理論について説明し，

本研究で行った第一原理計算によるフォノン変形ポテンシャル算出の手法，得られた結

果，及びそれに対する考察を述べる． 

第 3章では，応力分布のラマンシフト分布への変換手法，有限要素法による多段階熱

応力解析に基づいた SiC デバイスの残留応力解析手法について説明し，本研究でえられ

た応力解析結果を示す．得られた応力分布を第 2章で算出したフォノン変形ポテンシャ

ル係数に基づきラマンシフトへと変換し，ラマン測定実験との比較評価，得られた結果

に対する考察を行う．  

第 4章では 4H-SiC に発生する転位の性質，及び REDG 現象についての概説し，本研

究で開発した REDGによる移動を組み込んだ転位動力学シミュレータについての説明，

再現した積層欠陥の形状を基に理論と実験結果の検証，考察を行う． 

第 5章では本研究の結論と今後の展望を述べる．  

本研究の構成を Fig. 2に示す． 

 



第 1章 序論                                 12 

 

 

 

 

Fig. 2. Flowchart of this research 
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 フォノン変形ポテンシャル係数

の算出 
 

 

2.1 緒言 

SiCデバイスの内部応力を解析的に求める手法を確立するためには実験結果との比較

検証が重要となる．半導体の応力分布評価に広く用いられているラマン分光法では得ら

れるラマンシフトを応力分布へと変換することにより応力評価を行うが，両者を定量的

に結び付けるには未知の値であるフォノン変形ポテンシャル係数を求める必要がある．

本章ではまず応力分布の実験的な評価手法であるラマン分光法，応力－ラマンシフト関

係式の基礎理論について説明し，次に本研究で行った第一原理計算によるフォノン変形

ポテンシャル算出の手法，得られた結果，及びそれに対する考察を述べる． 

 

 

2.2 ラマン分光法 

 ラマン分光測定 

 デバイス内部の応力評価に用いられるラマン分光法は物質に光を照射した際に生じ

るラマン散乱光を利用している．散乱により生じる光には，励起光と同じ波長である例

リー散乱光と，励起光とは異なる波長であるラマン散乱がある．ラマン散乱光は格子振

動によって生じるため励起光とラマン散乱光の振動数の差は結晶の振動数と一致する．

Fig. 3にラマン散乱のモデルを示す．ラマン散乱光には入射光より低い振動数であるス

トークス散乱と高い振動数であるアンチストークス散乱が含まれるが，一般的にはより

強度の大きいストークス散乱の測定を行う．ラマン分光法の空間分解能は照射するレー

ザー励起光のスポット径の大きさに依存するが，1μm以下で測定が可能であるため，マ

イクロメートルオーダーの大きさである SiCデバイスの解析へ適用可能である．



第 2章 フォノン変形ポテンシャル係数の算出                  14 

 

 

 

 

Fig. 3. Mechanism of Raman scattering 

 

ラマン分光法では測定されるラマン散乱光とそのスペクトルは励起光の入射する方

向と偏光方向，散乱光の進行方向と偏光方向の配置関係により決定される．例えば，

Z(X, Y)Z̅で表される散乱配置は Z方向に進行する X方向偏光の励起光を入射光に用いて

-Z 方向に進行する Y 方向偏光の散乱光を検出することを示す．Table 3 に Feldman と

Nakashima によって測定されたラマン分光法によるフォノンモードの振動数を [7] [8], 

Fig. 5 にラマン分光法によって得られる 4H-SiC の各種散乱配置によるラマンスペクト

ルのサンプルを示す [9]．ここで，q は c軸方向の波数ベクトル，qmax = π/a（a:c 軸方

向の格子定数）であり，x = q/qmaxである． Table 3 において-はラマン不活性で検出さ

れないモードであり，2 つある N.O.は測定されなかったモードである．ラマン分光法に

よって 4H-SiC はラマン不活性な B1 モードを除いた A1, E1, E2 モードのフォノンが観

測され，Fig. 5に示すようなラマンスペクトルが計測される．A1, E1, E2, B1 という表現

は結晶の基準振動モードを示しており，A1 モードは c軸と平行な方向の振動に，E1,E2

モードは c軸に垂直な平面内での振動に対応している．また，E1,E2 モードは無応力状

態では 2 重に縮退している． 

 

Table 3. Raman frequencies of 4H-SiC (cm-1) [7] [8]  

分枝 x=0 x=0.5 x=1 

Axial optic A1  964 - A1  838 

Planar optic E1  796 E2  776 

E2  N.O. 

E1  N.O. 

Axial acoustic - - A1  610 

Planar acoustic - E2  204 

E2  196 

E1  266 
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Fig. 4. Phonon dispersion curves of 4H-SiC [7] 

 

 

 

Fig. 5. 4H-SiC Raman spectrum[7] 

 

 ラマン分光法による応力評価 

結晶に応力をかけるとひずみが生じ原子間距離が変化する．原子間の結合力は原子間

距離の関数であるため，応力により原子間距離に変化が生じると結合力が変化し格子振

動の振動数も変化する．これにより，応力の有無により観測されるラマンスペクトルに

も変化が生じる．応力とラマンスペクトルの変化量(ラマンシフト)の関係が既知であれ

ば，ラマンシフトを用いた応力の評価が可能となる．これがラマン分光法による応力評

価の基礎原理である．一般に，ラマンスペクトルは圧縮応力では高波数側に，引張応力

では低波数側にシフトするが，応力成分を含めた定量的な評価には材料の結晶構造や物
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性値の考慮が必要となる．Briggs らによると 4H-SiC 結晶の属する C6v対称群では垂直

応力 σ，せん断応力 τとフォノンの振動数変化の間に以下の関係が成り立つ [3]． 

 ΔωA1 = a𝐴1(𝜎𝑥𝑥 + 𝜎yy) + b𝐴1𝜎zz                             

ΔωE1 = aE1(𝜎𝑥𝑥 + 𝜎yy) + bE1𝜎zz

± cE1[(𝜎𝑥𝑥 − 𝜎yy)
2
+ 4τxy

2]1/2  

ΔωE2 = aE2(𝜎𝑥𝑥 + 𝜎yy) + bE2𝜎zz

± cE2[(𝜎𝑥𝑥 − 𝜎yy)
2
+ 4τxy

2]1/2  

(2.1) 

ここで，a𝑖 , b𝑖 , c𝑖(i = A1, E1, E2)は振動数変化と各応力成分を結び付ける係数でフォノ

ン変形ポテンシャル係数と呼ばれる．4H-SiC について本係数を求めた報告はまだ少な

いため，ラマン分光法を SiCデバイスに適用した先行研究では等方応力の仮定や，構造

や性質が近いと考えられる 3C-SiC や Si の係数を使用して応力の評価を行っている [2] 

[9]．本研究ではこの係数の値を第一原理計算により求める． 

 

 

2.3 フォノン変形ポテンシャル係数の算出 

 第一原理計算 

 本研究では応力の値にひずみを与えた結晶の振動モードを第一原理計算により求め，

応力変化と振動数変化の関係を得ることによりフォノン変形ポテンシャル係数を求め

た．第一原理計算には PHASE/0 [10]を用いた．PHASE/0 は NIMS で開発された電子状

態計算プログラムで，密度汎関数法と第一原理擬ポテンシャル法に基づいて電子状態を

計算することによって物質の未知の物性を求めることが可能である．本研究ではフォノ

ンの振動モードの算出に PHASE/0 を使用している． 

4H-SiC はユニットセルに Si 4 個，C 4 個の 8 個の原子を持つ．Fig. 6 に 4H-SiC の積

層構造の模式図を，Fig. 7にユニットセルのモデル図を示す．以下，表記の簡略化のた

め，Fig. 6 に示す通り[21̅1̅0]方向を x 軸方向，[0001]方向を z 軸方向と表記する． Fig. 

6 の赤い線で囲われた部分が Fig. 7 で示すユニットセルにあたる．六方晶である 4H-SiC

のユニットセルは結晶対称性から六角形の 3分の 1にあたる平行六面体となり，本研究

ではこのユニットセルに対して計算を行う．Fig. 7 における(a,b,c)はユニットセルの基

本ベクトルである．本研究では解析パラメータとして(a,b,c)を変更することによって結

晶にひずみを与え，応力，各振動モードの振動数を第一原理計算によって算出する．こ

の解析ではラマン分光測定では計測されるスペクトルの強度は算出されない．Fig. 8に

フォノンモードを求めるまでの計算手順を示す．第一原理計算は基本的に実験値などと

のフィッティングは必要としないが，第一原理計算で求められるバンドギャップは，実

験で求められるバンドギャップと比較して低く算出される傾向があるため，電子誘電率
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の算出に際してバンドギャップに対してのみ補正を加えるものとする．バンドギャップ

と電子状態から算出した電子誘電率と，電子状態から算出される有効電荷から，E1,E2

モードにおいて生じるオプティカルモードの縦波(TO)と横波(LO)が異なる振動数を持

つ LO-TO 分裂現象を再現した計算が可能となり，振動解析と合わせることによって振

動モードが求めることができる． 

 

  

Fig. 6. 4H-SiC layered structure [4] 

 

   

Fig. 7. 4H-SiC unit cell [4] 

 

 

Layer A 
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Fig. 8. Procedure for First-principles calculation of vibration modes 

 

 計算条件 

Table 4 に主な計算条件を示す．計算には密度汎関数法を，K 点のサンプリングには

Monkhorst-Pack 法を用いる．本研究では，先行研究 [4]で考慮されていなかった結晶構

造のひずみにより生じる原子位置の緩和を加え，構造緩和に対する収束条件をより厳し

くすることにより計算の高精度化を図った．また，パワーデバイスに生じる残留応力は

大きくても数百 MPa 程度であるため，計算を行う応力範囲も 1GPa 以下とした．Table 

5 に計算に使用した応力条件を示す． 

2.3.1 節で述べたように第一原理計算では入力パラメータとして結晶のひずみを使用

し，応力とラマンシフトの関係もひずみを介して与えられるため，計算における弾性定

数の正確性が重要となる．そこで本研究ではまず弾性定数を算出し計算の妥当性の確認

を行った．弾性定数の算出は各成分に 0.01%のひずみをかけた構造の応力成分をひずみ

の大きさで割ることにより行った．ここで得られた弾性定数はフォノン変形ポテンシャ

ル係数算出時に，入力する応力条件をひずみ成分に変換するための係数として使用して

いる． 

次に±100, 500, 1000MPaの一軸応力をかけた結晶について解析を行い，各モードの振

動数を算出した．得られたラマンシフトと応力の関係を直線近似することによりフォノ

ン変形ポテンシャル係数の算出を行った．最後に，純粋せん断応力，2軸等方応力，3 軸

等方応力のかく状態について応力とラマンシフトの関係を算出し，得られた係数を用い

た理論式との比較を行うことで妥当性の確認を行った． 
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Table 4. Conditions for first-principles calculation 

計算手法 密度汎関数法・LDA法 

波動関数のカットオフエネルギー 36.0 Hartree 

電荷密度のカットオフエネルギー 324.0 Hartree 

ユニットセルあたりの原子数 8 (Si:4, C:4) 

計算バンド数 20 

K点分割数 12×12×4 

K点サンプリング法 Monkhorst-Pack法 

バンドギャップ基準値 3.26eV 

 

Table 5. Stress conditions of calculation. 

応力条件 方向 応力値(MPa) 

一軸応力 

X 

±100, 500, 1000 

Y 

Z 

せん断応力 

xz 

yz 

xy 

 

 

2.4 解析結果 

 弾性定数の算出 

六方晶の応力テンソルと歪みテンソルの関係は一般に以下の式によって表される．六

方晶における c軸方向を z方向としている． 

 

[
 
 
 
 
 
σx

σy

σz
σyz

σzx

σxy]
 
 
 
 
 

=

[
 
 
 
 
 
𝑐11 𝑐12

𝑐11

𝑠𝑦𝑚

𝑐13

𝑐13

𝑐33

0
0
0

𝑐44

0
0
0
0

𝑐44

0
0
0
0
0

(𝑐11 − 𝑐12)/2]
 
 
 
 
 

[
 
 
 
 
 

εx

εy

εz

2εyz

2εzx

2εxy]
 
 
 
 
 

 (2.2) 

 

Fig. 7 に本研究の第一原理計算によって求められた弾性定数𝑐ijを対応する実験結果と

共に示す．実験値との差は最も大きい𝑐33で約 5%である．第一原理計算は応力テンソル

に対しては収束性が悪いため，この差を生み出している原因としては構造緩和時の収束

計算が不十分であることが考えられるが，数百 MPa 程度の応力条件ではラマンシフト
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に与える影響は高々0.05cm-1程度であるため，本計算においてひずみ-応力の関係が与え

る誤差はラマンシフトに関する結果には大きな影響は与えないと考えられる． 

 

Table 6. Elastic coefficients of 4H-SiC. 

𝑐ij 
弾性定数(GPa) 

実験値 [11] 計算値 

𝑐11 507 ± 4 523.6 

𝑐33 547 ± 4 575.1 

𝑐44 159 ± 7 167.1 

𝑐12 108 ± 5 113.1 

𝑐13 52 ± 9 51.0 

 

 無応力状態 

 Table 7 に基準となる無応力状態における各モードの振動数を示す．モードと波数ベ

クトルは振動のベクトルから決定した．ラマン分光測定により計測されたモードは 780 

cm-1 付近の E2(2/4)ラマン線と A1(0)ラマン線，800 cm-1 付近の E1(0)ラマン線である．

したがって，本研究では第一原理計算によるラマンシフト-応力変換係数の評価に用い

るスペクトルは Table 7 において太字で示した，E2(2/4)モードの 780.1 cm-1 の 2 つ，

A1(0)モードの 783.6 cm-1 のモード，E1(0)モードの 799.1cm-1 の 2つの計 5 モードを使

用する．これらの値は 3.6.3 節で説明する本研究で用いるラマン分光測定と同一の散乱

配置 Z(X，X+Y)𝑍̅で観測された結果 [12]と±4 cm-1以内で一致している．2 重に縮退し

ているモードを区別するため，以下これらのモードを便宜的に A1,E1-1,E1-2,E2-1,E2-1

モードと表す．ラマンシフトが正となる場合に，(2.1)式において 3項目の符号が正であ

るものを E1-1,E2-1，符号が負であるものを E1-2,E2-2とする． 

 

Table 7. Analysis results of 4H-SiC phonon mode. 

モード A1 B1 E1 E2 

振動数(cm-1) 

 

かっこの中は Fig. 

4 の波数ベクトル x 

608.0 (4/4) 400.9 (2/4) 261.3 (4/4) 193.3 (2/4) 

783.6 (0) 409.0 (2/4) 261.3 (4/4) 193.3 (2/4) 

843.0 (4/4) 915.8 (2/4) 771.8 (4/4) 201.3 (2/4) 

 925.0 (2/4) 771.8 (4/4) 201.3 (2/4) 

  799.1 (0) 780.1 (2/4) 

  799.1 (0) 780.1 (2/4) 

   788.0 (2/4) 

   788.0 (2/4) 
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 一軸応力によるフォノン変形ポテンシャル係数の算出 

本節では x軸，y 軸，z軸の各方向に対して一軸応力をかけた場合の応力とラマンシ

フトの関係，及びこれらの結果より得られたフォノン変形ポテンシャル係数を示す． 

応力-ラマンシフトの変換式(2.1)は，一軸応力の条件下では以下の式(2.3),(2.4)のよう

に表現される．本研究では，一軸応力をかけた構造の応力-ラマンシフトの傾きを式

(2.3),(2.4)に代入することにより各係数を求めた．x 軸方向，y 軸方向については各軸方

向の傾きの平均値を用いた． 

 

x 軸方向 

(y 軸方向も同様) 
𝛥𝜔𝐴1 = a𝐴1𝜎𝑥𝑥 

  𝛥𝜔𝐸1 = (a𝐸1 ± 𝑐𝐸1)𝜎𝑥𝑥 

𝛥𝜔𝐸2 = (a𝐸2 ± 𝑐𝐸2)𝜎𝑥𝑥 

(2.3) 

z軸方向  𝛥𝜔𝐴1 = b𝐴1𝜎𝑧𝑧 

  𝛥𝜔𝐸1 = b𝐸1𝜎𝑧𝑧 

𝛥𝜔𝐸2 = b𝐸2𝜎𝑧𝑧 

(2.4) 

 

  

Fig. 9に x軸方向の，Fig. 10 に y 軸方向の，Fig. 11に z軸方向の応力とラマンシフ

トの関係を示す．それぞれの図において(a)A1モード，(b)E1 モード，(c)E2 モードを示

す．これらの結果の線形近似によって得られた傾きを式(2.3)，(2.4)に当てはめること

により変換係数を求めた．以下に算出された係数を用いた関係式を示す．比較のた

め，この式で得られる結果についても Fig. 9，Fig. 10，Fig. 11に破線で示す． 

 

         𝛥𝜔𝐴1 = −0.69(𝜎𝑥𝑥 + 𝜎𝑦𝑦) − 2.55𝜎𝑧𝑧 

  𝛥𝜔𝐸1 = −1.65(𝜎𝑥𝑥 + 𝜎𝑦𝑦) − 0.63𝜎𝑧𝑧

±  0.54 [(𝜎𝑥𝑥 −  𝜎𝑦𝑦)
2
+ 4𝜏𝑥𝑦

2]1/2  

𝛥𝜔𝐸2 = −1.68(𝜎𝑥𝑥 + 𝜎𝑦𝑦) − 0.78𝜎𝑧𝑧

±  0.51 [(𝜎𝑥𝑥 − 𝜎𝑦𝑦)
2
+ 4𝜏𝑥𝑦

2]1/2 

(2.5) 

 

 一軸応力でのシミュレーション結果と式(2.5)で与えられる関係は，低応力の状態では

良い一致を見せている．一方，𝜎𝑥𝑥 , 𝜎𝑦𝑦に対する A1モードの変化について応力値の高い

状態では最大 7％程度の差異が見られた．以降の節では，純粋せん断応力，２軸等方応

力，３軸等方応力の各条件についてシミュレーション結果と式(2.5)で与えられる関係
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（以降，理論式と呼ぶ）の比較を行うことにより，算出した理論式の妥当性を確認する

とともに，前述した差異の原因に関する考察を行う． 

  

  

  

Fig. 9 . Calculated Raman shift and fitted theoretical formula under uniaxial stress σx  

(a)A1 mode (b)E1 mode (c)E2 mode 
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Fig. 10. Calculated Raman shift and fitted theoretical formula under uniaxial stress σy 

(a)A1 mode (b)E1 mode (c)E2 mode 
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Fig. 11. Calculated Raman shift and fitted theoretical formula under uniaxial stress σz 

(a)A1 mode (b)E1 mode (c)E2 mode 
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 せん断応力 

 Briggs の式に基づくと，せん断応力の影響はτxyと E1,E2 モードの間に限られ，他の

成分はラマンシフトに影響を与えないと考えられる．本節では，τxy, τyz, τzxの各成分の

みの純粋せん断における，応力とラマンシフトの関係について得られた結果を示す． 

 純粋せん断の条件下では，応力-ラマンシフト変換式は 2.4.3 項で得られた結果を用い

ると次のように表現される． 

 

xy 方向         𝛥𝜔𝐴1 = 0 

  𝛥𝜔𝐸1 = ± 1.08 𝜏𝑥𝑦 

𝛥𝜔𝐸2 = ± 1.02 𝜏𝑥𝑦 

(2.6) 

yz,zx方向         𝛥𝜔𝐴1 = 𝛥𝜔𝐸1 = 𝛥𝜔𝐸2 = 0 (2.7) 

 

Fig. 12，Fig. 13，Fig. 14にそれぞれ xy，yz，zx方向のせん断応力について応力とラ

マンシフトの関係を示す．シミュレーション結果と理論式を比較するため，一軸応力

の場合と同様式(2.6)(2.7)についても Fig. 12，Fig. 13，Fig. 14に破線で示す．それぞれ

の図において(a)A1 モード，(b)E1 モード，(c)E2モードを示す．応力値が低い状態では

理論式とシミュレーション結果が一致することが確認された．一方，大きい応力がか

かる場合には一軸応力の場合と同様𝜏𝑥𝑦と A1 モードの間や τyz，τzx全般など，本来ラマ

ンシフトには影響しないはずの状態においても変化が見られ理論式との乖離が見られ

た．この乖離の度合いが一軸応力の場合に比べ大きいことから，せん断応力がシミュ

レーション結果と理論式の差異を生みだす要因に関わっていると考えることができ

る． 
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Fig. 12. Calculated Raman shift and fitted theoretical formula under uniaxial stress τxy 

(a)A1 mode (b)E1 mode (c)E2 mode 
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Fig. 13. Calculated Raman shift and fitted theoretical formula under uniaxial stress τyz 

(a)A1 mode (b)E1 mode (c)E2 mode 
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Fig. 14. Calculated Raman shift and fitted theoretical formula under uniaxial stress τzx 

(a)A1 mode (b)E1 mode (c)E2 mode 
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 2軸等方応力 

 本項では，xy，yz，zx の各面について２軸等方応力をかけた場合の応力，ラマンシフ

トの関係について得られた結果を示す． 

2 軸等方応力の条件下では，応力-ラマンシフト変換式は 2.4.3 項で得られた結果を用

いると次のように表現される．各軸方向での応力値を𝜎 [GPa]と表す．引っ張りを正と

する． 

 

xy 方向  𝛥𝜔𝐴1 = −1.38𝜎 

  𝛥𝜔𝐸1 = −3.30𝜎  

𝛥𝜔𝐸2 = −3.36 𝜎 

(2.8) 

yz,zx方向         𝛥𝜔𝐴1 = −3.24𝜎 

𝛥𝜔𝐸1 = −(2.28 ± 0.54)𝜎 

𝛥𝜔𝐸2 = −(2.46 ± 0.51)𝜎 

(2.9) 

 

 Fig. 15に xy 方向について，Fig. 16 に yz方向について，Fig. 17 に zx方向についてそ

れぞれ 2 軸等方応力とラマンシフトの関係を示す．yz，zx 方向の 2軸応力と A1 モード

の関係等において応力が大きい場合に理論式とシミュレーション結果において差が見

られる部分が存在したがその差は最大 7％程度に留まっており，その他のモード，応力

成分でついては理論式とシミュレーション結果ではとても良い一致が見られた．理論式

とシミュレーション結果に差異が生じた原因については，せん断応力成分の影響がある

と考えている．yz,zx 平面方向に２軸等方応力を付加した場合，xy 平面上では 1 軸応力

と同等の状態が生じる．その為，一軸応力の条件における𝜎𝑥𝑥 , 𝜎𝑦𝑦に対する A1 モードの

変化について応力が大きい場合にシミュレーションと理論式の値に差が生まれたのと

同様の現象が生じていると考えることができる．一方，xy 平面上での 2 軸等方引張で

は応力が大きい場合にもシミュレーション結果と理論式の間に差異は生じなかった．一

軸応力と 2軸等方応力の大きな違いは応力場せん断応力成分の有無である． 

これらの結果より，一軸応力，純粋せん断応力，そして yz，zx 方向に対する 2 軸等

方応力の条件下で見られたシミュレーション結果と理論式の差異は，xy 平面における

せん断応力成分の有無やその大きさにより決まると考えられる． 
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Fig. 15. Calculated Raman shift and fitted theoretical formula under biaxial isotropic stress σ 

on xy plane  (a)A1 mode (b)E1 mode (c)E2 mode 
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Fig. 16. Calculated Raman shift and fitted theoretical formula under biaxial isotropic stress σ 

on yz plane  (a)A1 mode (b)E1 mode (c)E2 mode 
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Fig. 17. Calculated Raman shift and fitted theoretical formula under biaxial isotropic stress σ 

on zx plane  (a)A1 mode (b)E1 mode (c)E2 mode 
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 三軸等方応力 

 本項では，x,y,zの 3軸方向に等方応力をかけた場合の応力，ラマンシフトの関係につ

いて得られた結果を示す． 

3 軸等方応力の条件下では，応力-ラマンシフト変換式は 2.4.3 項で得られた結果を用

いると次のように表現される．各軸方向での応力値を𝜎 [GPa]と表す．引っ張りを正と

する． 

 

 

𝛥𝜔𝐴1 = −3.93σ 

𝛥𝜔𝐸1 = −3.93σ 

𝛥𝜔𝐸2 = −4.14σ 

(2.10) 

 

Fig. 18 に 3 軸等方応力とラマンシフトの関係を式(2.10)で与えられる関係とともに示

す．A1,E1,E2 全てのモードについて，応力の大きさに関係なくシミュレーション結果と

理論式が一致していることが確認できた．3軸等方応力の状態ではせん断応力成分が存

在しないため，その他の応力状態で見られた差異が発生しなかったと考えられる．この

結果は，シミュレーション結果と理論式の差異が xy 平面におけるせん断応力成分の有

無やその大きさにより決まるとする予測を支持していると考える事ができる． 
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Fig. 18. Calculated Raman shift and fitted theoretical formula under triaxial stress 

(a)A1 mode (b)E1 mode (c)E2 mode 
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2.5 妥当性の確認，考察 

 静水圧での実験との比較 

Olego は立方晶である 3C-SiC に静水圧をかけた場合の TO フォノンの振動数を実験

により取得し，静水圧σ(GPa)と振動数ΩTO(/cm)の関係が以下の式で与えられるとした 

[13]．静水圧についての式であるため，本式においてσは圧縮が正である． 

 

 ΩTO = (796.2 ± 0.3) + (3.88 ± 0.08)σ

− (2.2 ± 0.4) × 10−2σ2 (2.11) 

4H-SiC と 3C-SiC の結晶構造違いは c軸方向の積み重なり方であるため，c軸(z方向)

と垂直な xy 平面内での振動について固有振動数は結晶多形の違いの影響はあまり受け

ないと考えられる．そこで本研究では xy 平面内の振動であり，振動数が近い E1 モード

を用いてフォノン変形ポテンシャル係数の比較を行う．静水圧における E1 モードの応

力(σ)-ラマンシフトの関係は式(2.5)より次のように与えられる． 

 

 𝛥𝜔𝐸1 = 3.93σ (2.12) 

応力が小さい(< 1.0GPa)領域においては式(2.11)における 2次の項は十分小さく無視で

きるため，1 次の項までに限り実験とシミュレーションの結果を比較すると，シミュレ

ーション結果は実験での１σ 区間に収まっており実験結果と一致していることが確認

できる． 

 

 四点曲げ実験との比較 

 4H-SiC に対して応力とラマンシフトの関係を求めた実験には Sugiyama らによる 4 点

曲げ実験がある [14]．Sugiyama らは 4 点曲げにより表面を試験面の引っ張ることによ

り一軸応力と E2 モードの振動数変化の関係を測定し，以下の関係を得ている．引張方

向は y 軸方向である． 

 

 𝛥𝜔𝐸2 = −1.96σ       (0001)面上 

𝛥𝜔𝐸2 = −2.08σ       (112̅0)面上 
(2.13) 

 応力が低い状態では，縮退した E2 モードのピークの分裂は小さいため，実験におい

ては察可能なピークの値は両者の平均値になると考えられる．このことを考慮すると，

本研究で得られた E2 モードに関する y 軸方向一軸引張での応力-ラマンシフトの関係

は式(2.5)より，以下のように与えられる． 
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 𝛥𝜔𝐸2 = −1.68σ (2.14) 

 式(2.13)(2.14)を比較すると，約 20 パーセントの差が見られた．実験結果にはばらつ

きが見られるため，この差異をそのままシミュレーション結果と実験結果の差異である

とすることはできないが，本結果に基づき応力-ラマンシフトの変換を行う場合には最

大 2割程度の誤差を有することに注意されたい． 

 

 シミュレーション結果と理論式の比較 

 2.4 節の結果より，応力が低い状態では 4H-SiC の応力-ラマンシフトの関係は Briggs

により算出された理論式 [3]に従うことが確認された．一方で，応力の大きさが 500MPa

より大きい状態では，応力が大きくなるに従いシミュレーション結果が理論式から乖離

してゆく場合があるという結果が得られた．また，各応力状態での結果によりこの乖離

には xy 平面のせん断応力が関係していることと考えられる．本稿ではこの現象の原因

について考察する． 

 乖離の原因としては，ひずみが大きくなることで大変形による非線形的な効果の影響，

やシミュレーション自体の収束性の問題等が考えられる．  

 A1 モードを例に考える．Briggs の理論式は，C6v対象群に属する CdS を対象に結晶の

対称性に基づいて振動モードとひずみの関係を導出しており，各振動モードの振動方向

に対応したひずみの 1次の影響のみ考慮している．そのため，この理論では対称性に基

づき A1 モードの振動は z軸と平行な振動であるはずである．また理論式は一軸応力に

よる影響を仮定しているため，せん断応力のような多軸に及ぶ応力の影響を明示的には

考慮していないと考えられる．一方，シミュレーションで得られた A1 モードの振動方

向は，z 軸方向の振動が支配的ではあるものの z 軸と垂直な方向にも振動が見られた．

Fig. 19にシミュレーションで得られた A1モードにおける原子の振動方向と z軸のなす

角とせん断応力 τxyの関係を示す．応力が大きくなるに従い，原子の振動方向と z 軸の

成す角が大きくなり，z軸に平行な振動であるとする結晶対称性に基づく議論と乖離し

てゆく事がわかる．このことより，結晶にせん断ひずみが生じたことにより A1 モード

の振動方向に変化が生じたことが，振動数に非線形的な影響を与えシミュレーション結

果と理論式の乖離を招いていると考えられる． 

 結晶の対称性を考慮すると，無ひずみの状態において縮退を起こしていない A1 モー

ドの固有振動が対称な平面である xy 平面の１方向のみに傾いていることは考えにくい．

そのため，この差異の原因はシミュレーション側にあると考えられる．2.4.1 項に示し

たとおり，弾性定数の計算において本シミュレーションの結果と実験結果には約 5%程

度の差が生じている．このことより，無応力状態における応力，構造緩和の収束計算が

不十分であり，振動方向や弾性定数の計算に影響を与えてしまっていることが考えられ

る．また，大変形による原子構造の変化の影響が非線形的な影響を及ぼしている可能性

も否定できない． 
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 しかしながら，シミュレーションの収束性に起因する振動方向の傾きの変化や大変形

による非線形的な効果は，応力が小さい状態では影響を与えないと考えられる．そのた

め本研究で算出した応力と振動数変化の関係にたいしてこれらの影響は有意な影響を

与えていないと考えることができる．そのため，これらの現象により本研究で算出した

フォノン変形ポテンシャル係数の妥当性が損なわれることはないと考えている． 

 

 

Fig. 19. Average angles between direction of A1 mode vibration and z axis 

under shear stress τxy 

 

 

2.6 結言 

 本章では第一原理計算に基づき，4H-SiC における応力とラマンシフトの定量的な関

係を求めた．実験との比較により，本研究で求めた関係式は一定の妥当性を有すること

が確認された．1GPa 程度の強い応力がかかる場合にはシミュレーションと理論式の間

にシミュレーションの収束条件に起因すると考えられる差異が生じる場合があるが，こ

の現象により算出したフォノン変形ポテンシャル係数の妥当性は損なわれないと考え

られる． 
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 有限要素法によるデバイスの残

留応力評価 
 

 

3.1 緒言 

 第 2 章で得られた応力-ラマンシフトの関係は，応力をラマンシフトに変換するもの

であり，成分数の違いからラマンシフトの結果のみを用いて応力分布を詳細に評価する

ことは難しい．また，作成したデバイス全てに対してラマン分光測定を行うことも現実

的ではないため，シミュレーションによりパワーデバイスの応力分布を求める手法が必

要となる．本章では対象とする 4H-SiC MOSFET の構造，応力分布のラマンシフト分布

への変換手法，有限要素法による製造プロセスに従った多段階熱応力解析の手法及び結

果，ラマン分光実験との比較検証結果について述べる． 

 

 

3.2 4H-SiC MOSFETの構造 

 本節では，研究に用いた 4H-SiC MOSFET の構造について説明する．尚，本節の大部

分は村上による論文 [4]を参考に作成している． 

 本研究は Cree社製 n型 SiC-MOSFET CPM2-1200-0035Bを対象とする．Fig. 20にゲー

ト絶縁体付近の断面の電子顕微鏡写真を，Fig. 21に Fig. 20 を元に作成され MOSFET の

構造模式図を示す．MOSFET は Fig. 21 の構造が x軸方向に周期的に繰り返された構造

をしており，断面に垂直な y 軸方向に対しては一様な構造になっている．後述する FEM

解析はこの模式図に基づいてモデルの作成している．ソース電極下の(n+),(p)と表記さ

れている領域はそれぞれリン等のドーピングにより形成される n 型半導体部分と,アル

ミニウム等のドーピングにより形成される p型半導体部分である．これらの領域は Fig. 

20には現れていないが，走査型静電容量顕微鏡(SCM)によるキャリア濃度分布の測定に

より確認されている．このMOSFET構造はプレナー型縦型MOSFETと呼ばれ，高耐圧，

大電流，低 on 抵抗といった特徴を持つ．ゲートに電圧がかかっていない状態ではソー

ス，ドレイン間の pnp接合により電流が流れないが，ゲートにかかる電圧が閾値を越え

ることにより SiO2絶縁膜直下に反転層が形成されソース-ドレイン間に電流が流れる．

そのため，デート酸化膜下部やソース電極と SiC の界面付近の応力がデバイスの特性に

影響を与えると考えられる．
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Fig. 20. Electron micrography of MOSFET [4] 

 

 

Fig. 21. Diagram of SiC MOSFET [4] 
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3.3 応力分布のラマンシフトへの変換 

 本節では有限要素法解析で得られた応力分布をラマンシフトの分布へと変換する手

法について説明する． 

 2.2 節で述べたとおり，ラマン分光測定は対象に照射したレーザーの散乱光の波長を

測定することにより行われるため，その解像度は入射するレーザーのスポット径に依存

し得られる結果はレーザーを入射した領域の平均値となる．本研究で比較対象とするラ

マン分光測定実験のスポット系は 0.7μmであるため，本研究でも得られた応力分布を実

験のスポット径に応じた領域でサンプリング，平均化した上でラマンシフトの分布を算

出する． 

Fig. 22に平均化するスポット径とサンプリング点を示す．スポットの中心に 1点，径が

スポット径の 1/2(半径 0.35μm)である円周上の 8 点，スポット径の円周上の 8 点の計 17

点をサンプリング点とする．一般にレーザー光の任意の点の強度は半径方向に対してガ

ウシアン分布となる [15]ため，中心の強度に対しスポット径の円周上の強度が 1/e2 と

なるガウス分布に従い重み付けを行う． 

 

 

Fig. 22. Position of sampling points in laser spot 

 

 

Fig. 23. Normalized intensity distribution of laser beam spot 



第 3章 有限要素法によるデバイスの残留応力評価                41 

 

 

 

各サンプリング点における応力は，有限要素法解析によって得られる接点応力を用い

てアイソパラメトリック要素による内挿 [16]によって算出する．以下に大まかな手順

を示す．アイソパラメトリック要素では，要素内の任意の座標(x,y)は各接点の座標とパ

ラメータ(ξ, η)を用いて次のように表される． 

 x(ξ, η) = N𝑖x𝑖 + N𝑗x𝑗 + N𝑘x𝑘 + N𝑙x𝑙 

y(ξ, η) = N𝑖y𝑖 + N𝑗y𝑗 + N𝑘y𝑘 + N𝑙y𝑙 
(3.1) 

ここでx𝑖 , 𝑦𝑖は節点の座標であり，i,j,k,lは要素を構成する４接点を示すインデックスで

ある．N𝑖 , N𝑗 , N𝑘 , N𝑙は形状関数であり以下の式で表される． 

 
N𝑖 =

1

4
(1 − ξ)(1 − η) 

Nj =
1

4
(1＋ξ)(1 − η) 

N𝑘 =
1

4
(1 − ξ)(1＋η) 

N𝑙 =
1

4
(1＋ξ)(1＋η) 

(3.2) 

 座標(x,y)にサンプリング点の座標を代入して計算することにより，(ξ, η)を求めること

ができる．本研究ではニュートンラプソン法による収束計算により算出を行った．得ら

れた(ξ, η)，形状関数を応力の各成分について以下の式に用いることでサンプリング点

での応力を求めることができる． 

 𝛔(ξ, η) = N𝑖𝛔𝑖 + N𝑗𝛔𝑗 + N𝑘𝛔𝑘 + N𝑙𝛔𝑙 (3.3) 

 得られた各サンプリング点での応力をガウス分布に従って加重平均化することによ

りスポットにおける応力とし，第 2 章で算出した結果に基づきラマンシフトへの変換を

行う． 
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3.4 解析条件 

 構造，主な条件 

Fig. 20,Fig. 21 を元に３次元有限要素モデルを作成した．作成したモデルの全体図及び

MOS 付近の拡大図を Fig. 24 に，上面図を  

Fig. 25に示す．SiCチップの厚さは 180μm程度であるが，MOS から十分離れた領域に

は応力が発生しないため高さ方向は MOS から十分離れたと考えられる 50μm としてい

る．熱応力などによって素子全体が膨張・収縮する現象を再現するために，片面は摩擦

なし支持，向かい合う面は面に垂直な方向の変位が一致するカップリング拘束とした．

また最下面は摩擦なし支持によって拘束しており，最上面は拘束を施していない．メッ

シュは応力の評価に用い，電流への影響も大きいと考えられる SiC基板部の MOS 周辺

部を細かくし，応力への寄与の少ない Al や SiN 保護膜と，SiC基板の MOS から遠い部

分は大きなメッシュサイズを用いている．Table 8 に解析に主な解析条件を示す． 

 

 

 

Fig. 24. FE model of MOSFET 

 

(a) Overall view 

 

(b) Detail view 
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Fig. 25. Top view and boundary conditions 

 

Table 8. Analysis condition 

解析ソフト ANSYS Workbench 

解析手法 陰解法 

単位系 [kg][μm][MPa][K] 

要素数 27928 

節点数 134914 

 

 材料定数 

1) SiO2のヤング率，線膨張係数の決定 

 絶縁膜に用いる SiO2 膜は成膜条件により違いが生じ，線膨張係数などの材料定数が

変化することが知られている [17, 18]．特に SiC の酸化により形成される SiO2 薄膜は

SiC の結晶面(Si 面，C 面)によっても物性が変化することが報告されている．SiO2膜の

機械的物性はゲート電極直下の応力分布に大きく影響を与えるため，事前に物性を明ら

かにしておくことが必要である．そこで本研究では SiCウェーハに対して熱酸化により

SiO2膜を付けたサンプルに対し，ナノインデンテーション試験，反り測定を行うことで，

SiC を熱酸化して作成される SiO2 のヤング率，線膨張係数を求めた．以下にナノイン

デンテーション試験で得られた結果と反り測定の測定概要，結果を示す．これらの測定

は日産アークにて実施された． 
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・ナノインデンテーション試験結果 

 ナノインデンテーション試験により得られた結果を Table 9 に示す．酸化する結晶面

の違いにより，弾性率に差異が生じている事がわかる．測定サンプルは 4H-SiC の(0001)-

C 面，(0001)-Si 面をそれぞれ熱酸化させた試料計 2枚で，後述する反り測定試験で用い

たものと同一である． 

 

Table 9. Result of nanoindentation test 

 
接触深さ

(nm) 

複合弾性率

Er(GPa) 

ナノインデンテーション硬さ

H(GPa) 

C 面酸化 46.3 76.9±0.81 10.4±0.21 

Si 面酸

化 
31.0 84.2±0.84 10.5±0.05 

 

ナノインデンテーションで測定できる複合弾性率 Erは，圧子の弾性率 Eiと試料の弾

性率 Esの中間値として以下の式で与えられる．νs，νiはそれぞれ試料，圧子のポアソン

比である．本研究では圧子であるダイヤモンドの弾性率，ポアソン比として，

Ei=1000GPa，νi=0.1 を用いる．また，試料のポアソン比の測定はできないため，一般的

な SiO2の値を用いてνs =0.17 とした． 

 

 
𝐸𝑟 = (

1 − νs
2

𝐸𝑠
+

1 − νi
2

𝐸𝑖
)

−1

 (3.4) 

式(3.4)を用いて試料である SiO2 のヤング率を求めた結果，C 面酸化の場合のヤング

率は Es=80.5GPa，Si 面酸化の場合 は Es=88.8GPa であった．一般的なの SiO2のヤング率

は 70GPa 程度であるため，SiC の熱酸化により形成された SiO2は一般的な SiO2に比べ

やや硬い性質を有していることがわかる． 

 

・反り測定概要 

 SiCウェーハに熱酸化により SiO2酸化膜を付与したサンプルに対して，加熱環境下

における曲率測定を実施した．主な測定条件を Table 10に示す．酸化膜の影響により

生じる曲率を適切に計測するため，測定サンプルの曲率測定後に酸化膜を取り除いた

状態で再度曲率測定を行った上，両者の差を酸化膜により生じる曲率とする． 
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Table 10. Condition of warpage measurement 

測定手法 リアルタイム曲率測定法 

測定サンプル 1．(0001-C)面酸化 SiO2/4H-SiC 

    酸化膜厚 1.3μm，基盤厚さ 382μm 

2．(0001-Si)面酸化 SiO2/4H-SiC 

  酸化膜厚 0.47μm，基盤厚さ 363μm 

サンプル形状 20mm×5mm の短冊状 

昇温条件 1．室温から 1000℃まで 50℃/min で昇温(昇温_1st) 

2．1000℃から室温まで戻す(降温_1st) 

3．再び 1000℃まで 50℃/min で昇温(昇温_2nd) 

4．1000℃で長時間維持した後，室温へ戻す(降温_2nd) 

 

・反り測定結果 

 Fig. 26に C 面酸化サンプルの曲率と内部応力の温度依存性を，Fig. 27に Si面酸化サ

ンプルの曲率と内部応力の温度依存性をそれぞれ示す．内部応力は Stoney の式を用い

て算出している．C 面酸化，Si面酸化共に長時間の加熱後の降温(降温_2nd)でのみ，他

の測定時と異なる傾向が確認された．長時間の加熱により生じた粘性流動により酸化膜

の構造に変化が生じた影響だと考えられる． 

 薄膜の線膨張係数は以下の式で求めることができる．∆𝜎 ∆𝑇⁄ は内部応力の温度勾配，

𝐸f，νfは薄膜のヤング率，ポアソン比，𝛼f，𝛼𝑠はそれぞれ薄膜，基板の線膨張係数であ

る． 

 
𝛼f = 𝛼𝑠 −

∆𝜎

∆𝑇

(1 − νf)

𝐸𝑓
 

(3.5) 

  

昇温時の室温～800℃における内部応力の変化量を用いて線膨張係数を算出する．簡

単のため，∆𝜎 ∆𝑇⁄ を一定とした直線近似により計算を行った．計算の結果，C面酸化サ

ンプルの線膨張係数は 1.49×10-6/℃，Si 面酸化サンプルの線膨張係数は 1.90×10-6/℃であ

った．この値は一般的な SiO2 の値より高い値ではあるが，Sinha らによって測定された

Si の熱酸化により作成された SiO2 薄膜の値 [18]に近いものとなった．また，本測定の

結果では酸化温度である 1000℃付近では有意な大きさの内部応力は生じなかった． 
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Fig. 26. Temperature dependence (a) curvature and (b) internal stress  

of oxide film on C face 4H-SiC 
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Fig. 27. Temperature dependence (a) curvature and (b) internal stress  

of oxide film on C face 4H-SiC 
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2) その他の材料定数 

 本研究で用いる材料の主な材料定数を Table 11 に示す． 

 

Table 11. Elastic coefficient of materials 

材料 ヤング率(GPa) ポアソン比 線膨張係数(/℃) Ref 

SiC Table 6(弾性定数で規定) Fig. 28 [19] 

SiN 280 0.28 Fig. 30 [20] 

SiO2 88.8 0.17 1.90×10-6 測定(Si 面) 

polySi 170 0.22 Fig. 30 [20] 

Ni 201 0.31 13.7×10-6 [21] 

Al 70 0.35 Fig. 29 [21] 

 

 

Fig. 28. Thermal expansion coefficient of SiC [19] 

 

Fig. 29. Thermal expansion coefficient of Al [21] 
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Fig. 30. Thermal expansion coefficient of SiN and polySi [20] 

 

 

3.5 多段階熱応力解析，真性応力の考慮 

 多段階熱応力解析 

 本研究では製造プロセスを再現するために，多段階熱応力解析を行う．Table 12に本

研究で想定する製造プロセス，成膜温度，熱応力以外の応力発生原因について示す． 

各プロセスの詳細は以下の通りである． 

 

(1) SiC ウェーハからエピタキシャル成長により基板を作成し，ドーピングを施す． 

(2) SiC に CVD による追加エピタキシャル成長によりチャネル層を形成する． 

(3) 酸化によりゲート酸化膜を形成する． 

(4) LPCVD により p型 polySi のゲート電極を形成する． 

(5) LPCVD により層間絶縁膜の SiO2・SiNを形成する． 

(6) Ni のスパッタリングによりソース電極を形成する． 

(7) Al のスパッタリングによりパッド電極を形成する． 

(8) プラズマ CVD により保護膜の SiN を形成する． 

 

上記プロセスに従い各ステップの温度を制御することで，線膨張係数の違いに起因す

る熱応力の評価を行う．新たに形成される膜は，形成前には隣接部のひずみに応じて応

力を発生させずに自由に変形する材料として扱い，形成後は膜の物性に従うという条件

で解析を行うことで膜の形成を模擬する． 
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Table 12. Formation temperature of materials.  

 プロセス 想定成膜温度(℃) 想定する応力発生原因 

1 SiC 基板作成，ドーピング 

SiC 追加エピ膜形成 

 ドーピング，エピタキシ

ャル成長 

2 SiO2 膜形成 900 なし 

3 polySi ゲート電極形成 600 polySi の構造変化 

4 層間絶縁膜 SiO2・SiN形成 700 SiO2,SiN の格子長の差 

5 Ni のスパッタリング 22（室温） シリサイド化 

6 Al のスパッタリング 22（室温） 格子長差 

7 保護膜 SiN形成 300 格子長差 

 

 

Fig. 31. Process flow of SiC MOSFET [4] 
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 真性応力の考慮，検討 

各膜の製造プロセスでは状態変化や欠陥数の低下により応力が発生する場合がある．

本研究ではこれらの熱応力以外の応力をプロセスに起因する真性応力と呼ぶものとす

る．解析途中の膜形成時に膜の内部応力として真性応力を新たに設定することはできな

いため，解析開始時に存在する SiC に含まれるドーピング，エピタキシャル成長層を除

いた各膜に生じる真性応力については予め別途行った計算，解析に基づき成膜温度を変

化させることで，発生させたい応力値に応じた熱応力を発生させることにより真性応力

を模擬している．本研究では先行研究で考慮，検討が行われた [4]ソース直下における

ドーピング，シリサイド化に加え，エピタキシャル成長，ポリシリコン，SiN起因の真

性応力について考慮，検討を行った．以下，本研究で考慮している応力について述べる． 

 

1) ドーピングで生じる真性応力 [4] 

 ドーピング工程では不純物を半導体材料に注入し，活性化アニールを行うことで不純

物を含んだ状態での結晶構造を形成している．不純物が SiC と置換されると，不純物と

SiC で平衡原子間距離が異なるため，ひずみが生じる．本研究では村上の見積もりに従

い，初期応力として P層に 10MPa，N+層に 75MPa の３次元等方圧縮応力を与えて解析

を行う． 

 

2) エピタキシャル成長起因応力 

 デバイスに使用される SiC基板は，ウェーハにエピタキシャル成長を行うことで作成

される．エピタキシャル成長では転位等の欠陥低減，不純物の添加が行われるためエピ

成長層に応力が生じる．不純物濃度やエピ条件による応力の変化に関する詳細なデータ

は明らかでないため，本研究ではエピタキシャル成長層に 30MPa，ゲート直下に存在す

る追加エピ層に 60MPaの平面圧縮応力をそれぞれ想定し解析を行った． 

 

3) シリサイド化による応力 [4]  

ソース電極と半導体の界面では接合部の接触抵抗を低減させるために，高温熱処理な

どにより金属材料と半導体の化学反応を引き起こすことで界面にシリサイド層を形成

させる場合がある．一般的に，シリサイドの形成は体積収縮を伴うため，シリサイド薄

膜内部には高い引張応力が残留する場合がある [22]．SiC に対してシリサイド化を行っ

た際に発生する応力については明らかにされていないが，Si に関して Ni のシリサイド

形成を行うと数百 MPa 程度の引張応力が発生することが報告されている [23]．本研究

では，Ni と SiC の界面において約 200MPa の平面引張応力が生じると仮定し解析を行

った． 
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4) ポリシリコンの構造変化に伴う応力 

ゲート電極に用いられるポリシリコン(polySi)はアモルファスシリコン(a-Si)の結晶化

により作成される．一般にアモルファス相の密度は結晶相の密度よりも低いため，結晶

化反応により体積収縮が生じる．基板上でこの体積収縮が生じると，界面において体積

変化が拘束されるため結晶化後の polySi には高い引張応力が残留する場合がある．SiC

を基板とする場合の結晶化起因応力については測定結果の報告が存在しないため，本研

究では Si 単結晶基板上での結晶化反応誘起応力の測定結果 [22]を参考に，polySi 層に

約 500MPaの引張応力が生じると想定した． 

 

5) SiN起因応力 

Si 基板に対し SiN 薄膜を CVD により形成すると SiN に対して最大 1GPa 程度の引張

で作用する大きな真性応力が生じる場合が知られている [24, 25]．本研究では SiO2/SiN

界面において，SiNに 400MPa 程度の応力が生じると想定した． 

 

 

3.6 解析結果 

 垂直応力 

 各ステップにおける垂直応力の分布を x，y，z軸方向各成分ついてそれぞれ Fig. 32，

Fig. 33，Fig. 34 示す．ステップ 1 は SiC 基板のみで 900℃に昇温した状態であるため，

初期状態から基板に存在しているエピタキシャル成長，ドーピング起因応力の影響のみ

現れている．ステップ 2 は SiO2 酸化膜，ゲート電極の作成後，700℃に温度変化させた

状態である．ゲート電極に使用されているポリシリコンの結晶化により大きな応力が生

じているため，ゲート電極下部の SiC 基板に x 軸，z軸方向の応力が分布している．ゲ

ート直下では x軸方向に強い圧縮応力が生じている一方，y 軸方向には圧縮応力が確認

されなかった．また，z軸方向に対しては深い領域にまで応力の分布が確認された．ス

テップ 3 は SiN，SiO2膜を形成した直後の状態である．SiN，SiO2膜がトレンチ構造を

しているため，SiO2膜と SiCの接触部を通じて特に z軸方向に引張応力が生じている．

ステップ 4 は Ni スパッタリング直後の状態である．それまでの工程が高温で行われて

いるため，熱応力，真性応力の影響を受けゲート，ソース下部は圧縮傾向，両者に挟ま

れた領域は引張傾向となっている．この傾向はステップ 5 の Al スパッタリング，ステ

ップ 6の保護 SiN膜形成を経たのちの最終的な残留応力分布においても同様である． 
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1. SiO2形成時(900℃) 

 

4. Ni スパッタリング後(22℃) 

 

2. SiO2，polySi 形成時(700℃) 

 

5. Al スパッタリング後(300℃) 

 

3. SiN，SiO2形成後(700℃) 

 

6. 最終状態(22℃) 

Fig. 32. Distribution of σx of each analysis step 
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1. SiO2形成時(900℃) 

 

4. Ni スパッタリング後(22℃) 

 

2. SiO2，polySi 形成時(700℃) 

 

5. Al スパッタリング後(300℃) 

 

3. SiN，SiO2形成後(700℃) 

 

6. 最終状態(22℃) 

Fig. 33. Distribution of σy at each analysis step 
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1. SiO2形成時(900℃) 

 

4. Ni スパッタリング後(22℃) 

 

2. SiO2，polySi 形成時(700℃) 

 

5. Al スパッタリング後(300℃) 

 

3. SiN，SiO2形成後(700℃) 

 

6. 最終状態(22℃) 

Fig. 34. Distribution of σz at each analysis step 
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 せん断応力 

 SiC を用いたデバイスでは，次章で述べるように順方向劣化の問題に関連してエピタ

キシャル成長層における転位の移動に強い関心が抱かれている．転位の移動を考える上

ではせん断応力の分布が重要となる．Fig. 35 にせん断応力各成分の分布を示す．xy,yz

方向にはせん断応力は発生しなかった．xz方向に対してはゲート，ソース部の端点を起

点に最大で 70MPa 程度の応力が広く分布する結果となった．分布する応力の大きさは

は深さ 5μm で 5~10MPa程度であり，室温付近の低温状態では応力が転位移動に与える

影響は非常に軽微であると言える値であった． 

 

  

(a) σxy (b) σyz 

 

 

(c) σzx  

Fig. 35. Distribution of shear stress 
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 ラマンシフトの分布 

得られた残留応力分布に対し 3.3節の手法を用いてラマンシフト分布を作成し，解析

対象と同一の MOSFETに対して行われたラマン分光測定結果との比較，検証を行う． 

まず，先行研究 [4]で行われたラマン分光測定の概要を説明する．ラマン分光測定は

解析対象と同一製品である，Cree社製 n型 SiC-MOSFET CPM2-1200-0035Bを対象に Fig. 

36 に示す MOS 直下の 15μm×15μm の領域に対して行われた．測定点数は水平方向は

0.5μm 間隔に 31 点，垂直方向が 1μm 間隔に 16 点の計 496 点である．測定を行った散

乱配置はレーザーの入射方向を z 方向として，Z(X，X+Y)𝑍̅である．SiC へのレーザー

の侵入深さは 100μm 程度であると考えられるため，測定断面を作成したことによる応

力開放の影響は非常に軽微であると考えられる．ラマン分光測定では，ピークの振動数

が約 780~800cm-1の範囲の A1,E1,E2 モードが測定されている．これらの振動数は第 2 章

の計算で求めた振動数に対応している．  

 

 

experiment [4] 

 

calculation 

Fig. 36. Measurement area of Raman frequency shift 

 

Fig. 37 に有限要素法解析結果から求めたラマンシフト分布とラマン分光測定結果の

比較を示す．まず，水平方向の応力成分の影響が大きい E1，E2 モードの結果について

比較する．応力－ラマンシフト変換式が同一形であり，係数も近いためこれらのモード

により得られるラマンシフト分布は非常に似通ったものになっている．MOS からの距

離が離れるほど，応力の絶対値が小さくなるという傾向は一致してるが，MOS 直下の

応力分布については解析結果に比べ測定結果は全体的に圧縮傾向であった．MOS 直下

部の応力大小関係のみを考えるとゲート，ソースの間の領域が引張傾向，ゲート，ソー

ス下部が圧縮傾向にあるという点で解析と実験結果は一致しているため，本解析で得ら

れた応力分布に定性的には妥当性があると考えている．実験と解析の結果の際の原因と
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して，実験では本解析で考慮していない要素により MOSFET 全体に圧縮応力が生じて

いることが考えられる． 

 次に垂直方向の応力の寄与が大きい A1 モードの結果について比較する．E1，E2 モ

ードと同様，MOS 直下部の応力の大小関係は実験と解析で一致している．実験と解析

の結果の大きな差異は，解析では MOS 直下の応力が分布する範囲が約 7μmと実験に比

べ深い領域に達している点，実験結果は MOS からの距離が離れるほど圧縮傾向にある

点の 2点である．MOSから離れた領域について，E1,E2 モードでは応力分布があまり見

られないことから，垂直方向に大きい圧縮応力が生じていることが考えられる． 

本研究では，SiC 基板に発生する応力としてエピタキシャル成長に伴い発生する応力の

みを考慮している．エピタキシャル成長による応力分布は一般的にウェーハ，エピ層の

界面で生じるミスフィット応力であるため，垂直方向に圧縮応力が発生する機構は想定

されていない．実際のデバイス製造工程では電流特性向上のためにエピタキシャル成長

と同時に窒素などの添加が行われているため，考慮していない垂直方向の応力の起点と

してエピタキシャル成長時の不純物の添加が考えられる．過去の研究 [26, 27]で使用さ

れたウェーハやデバイスの値を参考にするとエピ層中の窒素濃度は 1015~1018cm-3 程度

である．しかしながら，窒素の共有結合半径は Si や C のそれに比べ短いため，不純物

起因の応力は引張応力となり，また上記の一般的な窒素濃度では大きな値とはならない

ため，実験で見られた圧縮応力の原因としては考えにくい．そのため，結晶欠陥に起因

する応力など，本解析において考慮していない要素が影響を与えている可能性が高いと

考えられる． 

以上の議論により，本研究で求めた応力分布は定性的に妥当な結果であることが確認

された一方，定量的に一致した結果を得るためには本研究で考慮していない応力発生要

因を考慮する必要性が示された．本研究では対象である MOSFET の製造工程が明らか

にされておらず，また SiC デバイスに生じる各真性応力の検証，測定もまだ十分には明

らかにされていない点が，定量的に高精度な応力評価を妨げている．そのため，定量的

に適切な応力評価に向け，各プロセスで発生する真性応力を測定，検討した上で，製造

プロセスが明確なデバイスに対して適用し，本手法を用いた定量的な評価についての検

証することが今後必要となる． 
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A1.exp  A1.cal  

E1.exp  E1.cal  

E2.exp  E2.cal  

Fig. 37. Raman shift distribution (cal) calculation (exp) experiments 
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3.7 結言 

 本章では，有限要素法により MOSFET のデバイスの製造プロセスを模擬した多段階

熱応力解析を行い，完成時の MOSFET の残留応力を求めた．ナノインデンテーション，

反り測定による SiC 基板上に作成された熱酸化膜の物性値の取得，先行研究で示唆され

た各製造プロセスで生じる真性応力の見積もりを行う事により，より高精度な応力評価

を行った．得られた応力分布を第 2 章で算出した応力-ラマンシフト変換式に基づきラ

マンシフト分布に変換しラマン分光測定の結果と比較することにより，本研究で求めた

応力分布が定性的に妥当であることを示し，第一原理計算，ラマン分光測定，多段階熱

応力解析を用いた応力評価手法が 4H-SiC パワーデバイスに適用可能であることを示し

た． 



                61 

 

 

 

 転位動力学解析に基づく積層欠

陥形状の再現 
 

 

4.1 緒言 

 4H-SiC バイポーラデバイスでは通電に伴い積層欠陥が拡大し順方向電圧が劣化する

という現象が発生している．この現象の原因となっているのが REDG と呼ばれる電流

印加による転位の急速な移動である．本現象の解明，抑制のために多くの研究がなされ

てきており，理論に基づく移動モデルも提案されているがその詳細については未解明な

部分も多い．本研究では，転位動力学に共有結合材料における転位の配向性，REDG に

よる転位移動のモデルを組み込むことにより，4H-SiC バイポーラデバイスに電流を印

加した場合の転位移動を再現する．開発したシミュレータに基づき，実験での確認が難

しい，多岐にわたる積層欠陥形状とその起点の関係を明確化する． 

 

 

4.2 4H-SiC中の転位 

 エピタキシャル成長と基底面転位 

 4H-SiC中は六方晶であるため，結晶中の転位は c軸に平行で動きにくい貫通転位(TD)

と c 軸に垂直で動きやすい基底面転位(BPD)の 2 種類に大別される．貫通転位は不動転

位であるため信頼性に与える影響は BPD よりは小さい．そのため，エピタキシャル成

長などにおいては基盤中の BPD を貫通刃状転位(TED)へと変化することによりエピタ

キシャル成長層中の BPD 密度を低下させる手法がとられている．Fig. 38にエピタキシ

ャル成長における変換の模式図を示す．基底面を[0001]方向に 4°程度傾けたウェーハ表

面にエピタキシャル成長を行うことで 4H-SiC の結晶多形を維持したまま成長膜を作成

する事が可能である．エピタキシャル成長において基板に存在する BPD の 95％は TED

へと変換することに成功している [28]．図中では基板のとエピ層の界面において変換

が行われているとしているが，変換点にはばらつきがあり界面付近のエピタキシャル成

長層中に変換点が集中していると思われる．そのため，界面付近には TED を固定点と

する BPD のフランクリード源が生じる． 

 このため，成長後のエピタキシャル成長層には(1)変換されずに表面に達した BPD，

(2)界面付近を中心に多く存在する端点を TED変換点により固定された BPD，の２種類

BPD が存在する．これらの BPD は後述する積層欠陥拡大の起点として作用する．変換
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されずにエピタキシャル成長層に進展した BPD を起点とする積層欠陥については多く

の実験にて形状や特徴が明らかにされているが，BPD/TED 変換点に固定された短い

BPD を起点とする積層欠陥については種類が多岐に渡るため，実験において観察前の

状態を網羅的に把握することが難しいのが現状である． 

 

Fig. 38. Conversion from BPD to TD 

  

 基底面転位の分裂 

Fig. 39(a)に原子 B1 がすべり運動により原子 B2 にまで動く経路について示す．完全

転位である基底面転位(BPD)のバーガースベクトルに従い原子が B1 から B2 へと動く

場合，原子は B1→B2 と直接移動するよりも，A 原子の間を通って B1→C→B2 と移動

する方が移動に必要なエネルギーが小さくなる．この特徴により，完全転位である BPD

は以下のように B1→Cと C→B2 の移動に相当するバーガースベクトルを有する 2本の

部分転位(PD)へと分解される． 

 

 1

3
〈112̅0〉 →

1

3
〈101̅0〉 +

1

3
〈011̅0〉 (4.1) 

 

部分転位のバーガースベクトルは結晶格子の並進ベクトルとは一致しないため，この

2 本の部分転位に挟まれた領域では積層構造のずれが生じる．この面状の欠陥はショッ

クレー型積層欠陥(SSF)と呼ばれる． 

4H-SiC は強い結合力を有する共有結合性の結晶であるため，結合の途切れ，組み換

えが伴う基底面転位はパイエルスエネルギーの谷に沿った〈112̅0〉で表される 6 方向に

強い配向性を有する．そのため特に低温において，転位線はこの 6方向に従う形状で観

察されやすい．完全転位のバーガースベクトルもこの 6方向であるため完全転位はバー

ガースベクトルと転位線の成す角に従い完全らせん転位もしくは 60°完全転位となる．

Fig. 39 (b)にこれらの完全転位の方向と分解により生じる部分転位の種類について示す．

部分転位はその転位芯の種類により Si を転位芯に持つ Si-core(Si(g))部分転位と C を転

位芯にもつ C-core(C(g))部分転位に分けられる．また，バーガースベクトルと転位線の
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成す角により 30°部分転位と 90°部分転位の 2つにわけられる．これらの組合せにより，

安定方向の部分転位は 4 種類に区分することができる．Si(g)PD はすべり運動を起こし

やすいのに対し，C(g)PD は動きにくいことが報告されている．また，90°PD は 30°PD

に比べ非常に移動速度が速いことも確認さている．そのため，主な積層欠陥形状は

Si(g)30°PD と C(g)30°PD の 2 種類の部分転位により形成されると考えることができる． 

 

(a)  (b)  

Fig. 39. Dissociation of perfect dislocation in 4H-SiC 

 

 

Fig. 40. Expansion of stacking fault 

 

 

4.3 再結合促進転位すべり(REDG) 

 順方向劣化と積層欠陥 

 4H-SiC で作成された pin ダイオードに順方向電圧を印加すると，性能が劣化するこ

とが知られている．この現象は電圧印加により拡大した積層欠陥が電気伝導に対する抵

抗となることにより生じる．電流が流れることにより積層欠陥が急激に拡大してゆく現

象はこの現象は再結合促進転位すべり(Recombination Enhanced Dislocation Glide：REDG)
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とよばれている [29]．SiC を用いたバイポーラデバイスの信頼性を確保する上での重大

な障壁となっている本現象を抑制することは非常に重要であるが，そのメカニズムには

不明点が多い．拡大してしまった積層欠陥の更なる拡大を防ぐとは困難であるため，順

方向劣化を抑制するためには，エピタキシャル成長層に存在する基底面転位が拡大する

条件とそのメカニズムを解明することが重要となる． 

 一般的に考えられている積層欠陥の拡大メカニズムについては次項で概説する． 

 

 積層欠陥エネルギーに基づく移動モデル 

4H-SiC における REDG 現象についてのメカニズムには不明な点が多いが，考えられ

ている一般的なメカニズムについて Maeda らの議論 [6]に従い説明する． 

 pin ダイオードのようなバイポーラデバイスではキャリアとして，正孔と電子の 2 種

が存在する．この電圧を印加するとこの 2 種類のキャリアは向かい合う方向に移動する

ため，ドリフト層において電子と正孔の再結合が生じる．この再結合により生じたエネ

ルギーが転位芯での結合を切断し，活性化エネルギーの低下，転位の移動を促すエネル

ギーとなる． 

正孔と電子の再結合によるエネルギーの放出は転位の移動を促す効果はあるが，転位

移動のそのものの駆動力としては作用しない．4H-SiC 以外の物質ではせん断応力が

REDG 効果の駆動力として働く [6]が，4H-SiC ではせん断応力が働かない条件下でも

REDG による転位移動が報告されている [30]．転位の移動方向が電流印加時には積層

欠陥を拡大させる方向であり，一方電流を印加しない状態で高温にすると転位は積層欠

陥が縮小する方向に移動することがわかっている．これらの事実より 4H-SiC における

REDG の駆動力は積層欠陥エネルギーの変化にあると考えられている．積層欠陥は結晶

構造のずれであるため，通常積層欠陥形成に伴うエネルギーは正の値であり積層欠陥を

縮小される方向への熱力学的な力として働く．4H-SiC の積層欠陥エネルギーは

14.7mJ/mm と低い値である [31]．積層欠陥の領域は，伝導帯の下端より約 0.3eV 低いと

ころにエネルギー準位を形成するため，電流印加時には電子はこの低い準位に移動した

方が得となる．積層欠陥エネルギーよりも電位の移動によるエネルギーの低下が大きい

場合，電流印加時には積層欠陥が拡大する方がエネルギーが低い状態になる．そのため，

電流印加時の実行的な積層欠陥エネルギーは負となり，積層欠陥をさせる方向へ転位が

移動するための熱力学的な力として働く．この実行的な積層欠陥エネルギーの符号反転

が電流を印加した 4H-SiC における転位移動の駆動力であると考えられている． 

これらの議論より REDG 時の転位の移動速度は応力の効果と REDG による効果の加

算による実験的な式として以下の式で与えられると考えられる．𝑘𝐵はボルツマン定数，

T は絶対温度である． 

 
𝑣 = 𝑉𝑡(𝜏) exp (

−𝐸𝑡ℎ

𝑘𝐵𝑇
)  + 𝑉𝑒(𝜏, 𝐼)exp (−

𝐸𝑡ℎ − ∆𝐸

𝑘𝐵𝑇
) (4.2) 
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𝑉𝑡(𝜏) = 𝑣0(

𝜏

𝜏0
)𝑚 

(4.3) 

 
𝑉𝑒(𝐼) =

[𝛼𝜌(𝐼) − 𝛾𝑆𝐹]

𝜏0𝑏
∙ 𝑟(𝐼) (4.4) 

 

4.4 本研究の位置づけ，目的 

 上記の議論を踏まえると REDG の解明，抑制に向けた研究には 2 つのアプローチを

考えることができる．１つ目は添加する不純物などに工夫を行うことで，再結合そのも

のを抑制するというアプローチである．俵ら [32]はエピ/基板界面に高密度の窒素ドー

プ層を作成することにより界面の正孔密度を低下させ，積層欠陥の発生を抑制すること

に成功している．もう 1 つのアプローチが，積層欠陥の拡大メカニズムを把握，解明し

た上でメカニズムに基づいた抑制手法を検討するというとういうアプローチである．将

来的に予想されるデバイスの高度化，微細化へ対応した抑制策を作成するためには，両

方のアプローチで検討を進める必要がある．本研究では，後者のアプローチに必要であ

る，応力，電流量，積層欠陥形状などを統合して議論を行うことができるツールを作成

することを将来的な目標に見据え，その基礎となる解析手法を作成することに取り組ん

だ． 

 転位の移動を解析的に予測する手法として転位動力学が挙げられる．一般的な転位動

力学手法は fcc，bcc 構造の金属や高温状態でのシリコンなど，転位の移動がパイエルス

ポテンシャルに制限されない材料への適用が主であり，REDG が問題となる低温の 4H-

SiC にそのまま適用することは困難である．そこで，パイエルスポテンシャルの影響が

大きい材料に対して適用可能な解析手法を開発し，低温 4H-SiC における転位，積層欠

陥形状の再現を行うことを本研究の目的とする．開発したシミュレータに基づき，実験

での確認が難しい，多岐にわたる積層欠陥形状とその起点の関係を明確化する． 

 

 

4.5 転位動力学 

 本研究では転位の移動予測手法として転位動力学を用いる．離散転位動力学では，転

位ループを複数の素片に分割し，各線分にかかる力を計算し位置更新を随時行なうこと

で，転位の運動のシミュレーションを行なう．転位動力学はその手法により2種類に大

別される．Lattice Methods [33]は領域を格子に分割し，格子に含まれる転位素片を格子

編に沿った方向に成分分割をし，その寄与を計算することで転位に作用する応力場を計

算する手法である．長所として応力計算のアルゴリズムが単純であること，格子単位で
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転位を空間的に離散化するため転位の位置関係の把握が単純であることが挙げられる．

一方，短所として転位の存在する空間全て格子で分割するため，解析領域が広がると計

算コストが飛躍的に増大すること，成分分解した上で転位論に基づいた各成分の理論解

を用いて応力計算を行なうため計算精度が低いこと，格子を用いて表現しているため複

雑な転位形状を取り扱うことが困難なことが挙げられる．もう一つの手法が節点の移動

により転位の移動を表現する手法で，スプライン曲線による近似，分割に基づく

Parametric Dislocation Dynamics [34]と直線素線への近似，分割に基づく手法が存在する．

本研究では転位線を直線素片に分割する手法を用いる．本手法の利点としては定式化，

実装が比較的容易であること，数値精度，安定性が素片長さの適切な管理により期待で

きること，Lattice Methodsのような格子形状に依存しない直線近似のため転位線の形状，

空間配置の表現度が高く，把握も比較的容易であることが挙げられる．一方，4H-SiCの

ような配向性の高い転位線に対しては安定方向の中間状態における転位移動のモデル

化が困難である点が挙げられる． 

 

 転位に作用する力 

 転位に作用する力は多岐にわたるが，4H-SiC を対象とする本研究において考慮する

べき力は外力，相互作用力，自己張力，パイエルス力，鏡像力であると考えられる．以

下，それぞれの力の扱いについて概説する．本研究で用いたプログラムは，小林らによ

りシリコンへの適用を前提に作成された転位動力学プログラム [35]を基にしているた

め，各手法に関する詳細，精度の検証等についてはそちらを参照されたい． 

 

 外力 

 熱応力，真性応力などによる応力場は外力として導入される．転位のすべり面に垂直

な単位ベクトルを n，離散化された転位素片ベクトルを dl とすると転位素片 dl に対し

て働く力はピーチケラーの式に基づき以下のように与えられる．𝐟，b はそれぞれ，素

片に作用する力およびバーガースベクトルである． 

 

 
𝐟 = (𝑏𝑖𝜎𝑖𝑗𝑛𝑗)𝐧 × 𝐝𝐥 

𝑓𝑘 = −𝜖𝑖𝑗𝑘𝑑𝑙𝑖𝜎𝑗𝑙𝑏𝑙 
(4.5) 

 

 転位間相互作用，自己張力 

 転位線を素片分割することにより，転位間の相互作用と転位の自己張力は同一の扱い

が可能である．しかし，素片間に働く力はその距離の逆数に比例するため，近接する素

片間に働く力の計算に置いては数値計算的安定性を図るためにコアスプリットと呼ば

れる手法を用いる [36]．同様に，素片が隣接する素片間に働く力は直線素片同士の相互

作用を理論解では無限大に発散してしまうため別途適切なルールを定める必要がある．
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隣接素片間の相互作用力を求める代表的な手法には Schwarz らによる Differential Stress 

Method [36]，Zbib らによる Force Method [37, 38]などが存在するが，Differential Stress 

Method は曲率に応じて素片を短くする必要があるため曲率が大きい部分が存在する本

計算には計算負荷が高く，低温の 4H-SiC では自己張力の影響は小さいと考えられるこ

とから計算への負荷が比較的小さい Zbib らによる手法を用いる． 

 

 転位位置更新法 

 前述の通り，転位の移動速度は式(4.2)に従うと考えられる．しかしながら，共有結合

性結晶であるの 4H-SiC では素線の向きにより活性化エネルギーがするため，素片の向

きに応じて転位の移動速度が変化の考慮する必要がある．以下，応力，REDG それぞれ

と移動速度の関係について本研究で行ったモデル化，仮定について説明する 

 

1) 応力と転位速度の関係 

 一般的に，応力と転位の移動速度の関係は実験式として以下の式で与えられる．  

 

 𝑉(𝜏) = 𝑣0(
𝜏

𝜏0
)𝑚 exp (

−𝑄

𝑘𝐵𝑇
) (4.6) 

 

m，𝑣0，𝜏0は材料に依存した定数である．4H-SiCに対しては m=1.2±0.1 程度であると

する実験結果が報告されている [39]．𝑣0，𝜏0は明確ではないため，本研究では Si に対

して用いられている値を用いて𝑣0 = 7.2 × 1010nm/s，𝜏0 = 10MPa とした． 

𝑄は転位移動の活性化エネルギーである．実験では 30°Si(g)PD の活性化エネルギーに

ついて𝑄 = 1.35𝑒𝑉 [40]であることが報告されている．C(g)PD については直接測定を行

った報告はないが，材料の変形に基づく完全転位の活性化エネルギーの測定結果 [41]

が𝐸𝑡ℎ = 2.47 ± 0.2𝑒𝑉であること，完全転位の移動は移動速度の遅い部分転位が律速で

あることから C(g)の活性化エネルギーは𝑄 = 2.5𝑒𝑉程度との予測がある． 

4H-SiC のような強い共有結合を有する結晶ではパイエルスの谷に沿った方向に存在

する安定状態の転位が動くためにはパイエルスポテンシャルを乗り越えるキンクの生

成及び生成されたキンクの移動が必要となる．そのため，転位線の移動に必要なエネル

ギーはキンクの生成エネルギー2𝐹𝑘と𝑊𝑚の加算により表現される [42]．簡単のため，エ

ントロピーに関する項は無視し，実験で観察可能される転位移動の活性化エネルギーが

これらの値と結び付けられると考えると，次の式が成り立つ． 

 

 𝑄 =  2𝐹𝑘 + 𝑊𝑚 (4.7) 
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2𝐹𝑘，𝑊𝑚の値は第一原理計算，反応経路計算等の原子的な議論により見積もられてい

る．Table 13 に Yang により 3C-SiC に対して行われた反応経路計算の結果 [43]を示す．

この計算結果から，90°転位は 30°転位に比べ活性化エネルギーが低く，非常に速い速度

で移動することがわかる．この結果は実験で確認されている結果にも一致している 

[40]．また，転位線の向きがパイエルスの谷に沿っていない場合，その転位は安定な方

向の転位に多くのキンクが生じている状態だと解釈できるため，移動をするために新た

なキンクを生成する必要がない．その為，転位の移動に必要な活性化エネルギーは低下

するはずである．このため，4H-SiC では 30°転位のみが安定に存在しており，他の方

向の転位は活性化エネルギーが低く急激に移動してゆくと考えることができる． 

 

Table 13. Activation Energy of Dislocation motion [43] 

Dislocation 2𝐹𝑘 𝑊𝑚 𝑄 = 2𝐹𝑘 + 𝑊𝑚 

90°C-Core 0.445 0.22 0.665 

90°Si-Core 0.371 0.11 0.481 

30°C-Core 1.53 0.02 1.54 

30°Si-Core 1.52 0.028 1.55 

  

以上の背景を踏まえ，本研究では，30°転位に対する傾きに応じてキンクの密度が上

昇してゆくことにより活性化エネルギーが低下し，移動速度が加速してゆくと仮定した．

具体的には，30°，90°，0°転位に対して活性化エネルギーを設定し，その中間の成分を

有する転位については上記の転位の活性化エネルギーを用いて直線補完を行う事によ

り決定した．本研究で仮定した各転位成分の活性化エネルギーを Table 14 に，補完によ

り作成した転位の成分と活性化エネルギーの関係を Fig. 41に示す．30°C(g)の活性化エ

ネルギーについては反応経路計算と実験からの推測で値が大きく異なるが，本研究では

低い方の値である反応経路計算の値に基づいて决定した．ただし，これらの値は転位成

分間の相対的な移動速度の関係を表現するためのものであるため，定量的な正確性につ

いて本研究では検証していないことに注意されたい． 

 

Table 14. Activation energy used in simulation 

 0°(screw) 30° 90° 

Si-Core 1.0 1.5 0.6 

C-Core 1.0 1.5 0.7 
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Fig. 41. Activation energy depending on angle between dislocation and burgers vector 

 

2) REDG による効果 

 REDG による転位移動速度は 4.3 節に基づき以下の式で表す． 

 

 𝑉 =
[𝛼𝜌(𝐼) − 𝛾𝑆𝐹]

𝜏0𝑏
∙ 𝑟(𝐼)exp (−

𝑄 − ∆𝐸

𝑘𝐵𝑇
) (4.8) 

 

 ∆𝐸は REDG による活性化エネルギーの低下量で，実験より Q-∆𝐸=0.25eV 程度である

ことがわかっている [44]． [𝛼𝜌(𝐼) − 𝛾𝑆𝐹]は実行的な積層欠陥エネルギーの変化に，𝑟(𝐼)

は純粋な REDG 効果による移動に対応している．これらの項の電流依存性に関する定

量的な測定，議論の結果はまだ確定してはいないため，さらなる議論が必要である． 

 応力の場合と同様に，式(4.8)についても移動速度の方向性を考慮する必要がある．積

層欠陥エネルギーは転位の成分には依存しないため，転位の成分により変化するパラメ

ータは𝑟(𝐼)もしくは活性化エネルギーとなる．活性化エネルギーについては考慮が困難

であること，温度依存性を無視すると𝑟(𝐼)の設定により内包可能であることから，本研

究では活性化エネルギーの値を，30°Si(g)の値である 0.25eV で一定とし，𝑟(𝐼)について

方向依存性があると仮定する． 

4.3節で述べた通り，REDG での移動が発生するのは転位芯が Si で構成されているも

のに限られる．そのため，本研究では REDG では Si(g)転位全てと，一部に Si-Core が含

まれると考えられる 0°~30°C(g)転位のみが REDG の影響を受けると考える．REDG に

おいても転位の活性化エネルギーが低いほど移動速度は早くなると考えられるため，1)

と同様の手法基づき，特徴的な量として 30°Si(g)，90°Si(g)，0°，30°C(g)転位の移動

速度を設定し，その他の成分についてはこれらの移動速度を正弦関数により保管するこ

とにより决定した．90°Si(g)，0°転位における𝑟(𝐼)の値や 30°Si(g)に対する相対的な速度

0.5

0.7

0.9

1.1

1.3

1.5

1.7

0 30 60 90

Q
 [

eV
]

Angle [°]



第 4章 転位動力学に基づく積層欠陥形状の再現                  70 

 

 

 

は十分な議論がなされていないため定量的な決定はできないが，平野らの実験 [45, 46]

において 6°Si(g)転位の移動が観察されており，30°Si(g)転位に比べ移動速度は非常に速

いことがわかっている．論文には明示されてはいないが，記載されている比較図に基づ

くと 6°Si(g)転位の移動速度は 30°Si(g)の 5~数十倍程度と予測される．本研究では

30°Si(g)の値を基準に 0°，90°Si(g)転位の移動速度がそれぞれ 10 倍，50 倍となるように

r(I)を設定した．Fig. 42に Si(g)転位について本研究で設定した転位成分と移動速度の関

係を示す． 

 

Fig. 42. Relative dislocation velocity depending on the angle  

between dislocation and burgers vector 

 

以上より，本研究では以下の式を転位の移動式として用いる．バーガースベクトルと

転位線のなす角をθとする． 

 

 

𝑣 = 𝑣0 (
𝜏

𝜏0
)
𝑚

exp (
−𝑄(𝜃)

𝑘𝐵𝑇
)                                  

                     +
[𝛼𝜌(𝐼) − 𝛾𝑆𝐹]

𝜏0𝑏
∙ 𝑟(𝐼, 𝜃) exp (

−(𝑄 − ⊿𝐸)

𝑘𝐵𝑇
)    

(4.9) 

 

 解析条件 

 本項では，以下の解析に共通する解析条件を説明する．各解析において別途明示がな

い場合には以下の条件の下解析を行った．本研究では，REDG により形成される積層欠

陥の形状と初期状態の関係に主眼をおいているため．定量的な実験との比較が必要とな

る転位移動速度と電流量の関係には踏み込んでいない．また，REDG 時の積層欠陥エレ

ルギーの値も明確ではないため，以下の設定はあくまで参考値であることに留意された

い． 
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Table 15. Condition of calculation 

温度 100℃ 

応力場 
σyz=50MPa 

他の成分は 0MPa 

REDG 時の 30°Si(g)の移動速度 70μm/s 

REDG 時の積層欠陥エネルギー 0.0153 J/m2 

 

 

4.6 三角欠陥への適用 

 エピ層中の基底面転位と三角欠陥 

 エピタキシャル成長層に進展した転位を起点とする三角欠陥については，多くの実験

によりその起点が明確になっている [47, 48]．ウェーハのエピタキシャル成長時，ウェ

ーハに存在する転位は鏡像力の影響で表面に垂直な方向を向くため，成長後にエピタキ

シャル成長層に存在する基底面転位の多くは表面，界面に対して垂直な方向を向いてい

る．また，エピタキシャル成長は一般的に〈112̅0〉方向をステップフロー方向に行われる

ため Fig. 39(b)より，基底面転位の多くは完全らせん転位として存在する．完全らせん

転位は 30°Si(g)と 30°C(g)へと分解するため，REDG 時には 30°Si(g)のみが移動し移動後

の積層欠陥の形状は三角形となる． 

 

Fig. 43. Growth of triangle stacking fault from BPD in epitaxial layer  

 

 転位動力学計算結果 

 本シミュレーションで行った解析条件を以下に示す．すべり面は(0001)面であり，計

算領域を 2nm×6nm である．エピタキシャル成長層中の(0001)面の大きさは実際には

100μm×数 mm であるが，パイエルスポテンシャルにより転位の移動が阻害される低温

の 4H-SiC では自己張力や転位間相互作用が転位移動に与える影響は非常に軽微である
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と考えられるため，小さい解析領域の大きさがシミュレーションに結果に与える影響は

非常に軽微であると考えている． 

拡大前の初期状態として，縦方向に完全らせん転位が分裂した形状である 2本の 30°

転位を配置した． シミュレーション結果の図上では明示していないが，2 本の転位に

挟まれた領域には積層欠陥が存在しているとみなす．転位の上端はエピ層の表面に対応

するため転位は自由に移動するが，下端ではエピ層/ 基板の界面において転位が固定さ

れるため動かないものとした．本シミュレーションで導入した REDG の効果を確認す

るため，電流を印加していない状態での解析結果との比較を行う． 

Fig. 44 に REDG 効果のない状態での応力のみによる転位移動の結果を，Fig. 45に 

REDG 効果を組み込んだ状態での解析結果を示す．応力のみの効果では転位の移動が生

じなかった一方で，REDG 効果を有効にした解析ではエピタキシャル成長層に存在する

基底面転位を起点に，30°Si(g)転位のみが移動し 2本の 30°C(g)積層欠陥が形成される様

子が確認できた．また，拡大中の形状についても，パイエルスの谷に沿った方向の 30°

転位が支配的であることが確認できた． 

  

 

0s 

 
0.1s 

Fig. 44. Simulation result without REDG effect 
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0s 

 

 
0.02s 

 

 
0.06s 

 

 
0.1s 

Fig. 45. Simulation result with REDG effect 
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 分裂の種類の影響 

 基底面転位の分裂では，分裂するバーガースベクトルを入れ替える事により，2種類

の分裂が考えられる．Fig. 43の対となる分裂から考えられる積層欠陥形状について先行

研究で考えられている形状 [47, 48]を示す． 

 

 

Fig. 46. Stacking fault expansion from BPD in epitaxial layer 

 

この分裂モードについて，4.6.2 項と同様の計算条件で転位動力学解析を行った．Fig. 

47 に示す通り，この解析では上の形状とは異なる結果となった．考えられる理由に

90°C(g)転位の扱いがある．前述の通り 90°C(g)は活性化エネルギーが非常に低いため，

REDG による移動の活性化が生じなくても非常に動きやすい状態にあると考えられる．

そのため，90°C(g)により転位の移動が停止するとは考えにくい．また，部分転位への分

解のルールに従うと，該当の転位は 90°C(g)転位ではなく 90°Si(g)になるはずである．こ

れらの点において先行研究で示されたモデルとの差異が生じたと考えられる．本解析で

観察された長方形の積層欠陥は先行研究でも確認されている [49, 48]． 

 

 

0s 

 

0.03s 

Fig. 47. Expansion of rectangular stacking fault 
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4.7 BPD-TED 変換点への適用 

 BPD-TED 変換点と積層欠陥 

 4.2.1 項で述べた通り，基板に存在する BPDの 95％は TD へと変換される．電流負荷

が大きい状態では，エピ層/基板界面付近の BPD/TD 変換前の BPD を起点とする積層欠

陥が報告されている [47, 50, 51]がその種類は多岐に渡るため，実験において網羅的に

積層欠陥と起点の関係を求めることは困難である．また，拡張する電流密度にはしきい

値が存在するが，しきい値と欠陥の状態の関係も明らかにはされていない．そのため，

BPD/TD 変換点付近の短い BPD 成分を起点とする積層欠陥の形状と初期状態の関係を

明確にし，状態の把握を容易にすることは今後のメカニズムの詳細な解明には重要であ

る． 

 

 両端を固定された短い素片による積層欠陥形成 

 多岐に渡る積層欠陥形状とその起点の関係を整理する．BPD/TED 変換点付近では

BPD は 2 つの変換点，もしくは変換点とエピ層/基板界面によって両端が固定されてい

る．そこで本研究では，両端点が固定された短い転位線を起点として解析を行い，形成

される積層欠陥の形状について整理する．本解析では拡大後の形状を明確にするため，

解析領域を十分に広い 300μm×300μm とし，領域の境界の影響が生じいよう設定した． 

 計算を行う起点は，Fig. 39(b)の PD ループを元に，12 種類の初期配置を設定した．Fig. 

48 に(i)~(xii)の 12種の初期配置と拡大後の積層欠陥形状(0.04s，1s)の関係を示す．初期

の転位の長さは全て 3μmである．どの結果においてもパイエルスの谷に沿った 30°Si(g)

と C(g)転位で構成された積層欠陥形状が再現された．(v)~(ix)の状態では，拡大初期の積

層欠陥の大きさが比較的小さい状態では，初期配置に応じて 2つの拡大ループの大きさ

の比率の変化が見られた．しかしながら，起点となる転位線が積層欠陥の大きさよりも

十分小さい状態では形状の違いは見られなかった．安定な積層欠陥形状を形成するまで

に必要となる素片の移動距離は初期の転位線の構造に依存する．一方で安定な形状を形

成した後はどの素片も等速で動くくため，積層欠陥の大きさに対する初期の転位線の相

対的な長さが小さくなるにつれ 2 つのループの形状の差は小さくなってゆくと考えら

れる．また，十分拡大した後の積層欠陥の形状は，起点からバーガースベクトルと並行

な方向に対頂点が 

これらの解析で得られた積層欠陥形状は実験で確認されている形状 [52]と転位論に

より推測される初期配置の関係と一致することが確認できた．この結果より，本研究で

導入した転位移動モデル，及び転位動力学シミュレータは REDG により形成される積

層欠陥を十分に表現できると考えられる． 
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(i) 0s (i) 0.04s (i) 1.0s 

   

(ii) 0s (ii) 0.04s (ii) 1.0s 

   

(iii) 0s (iii) 0.04s (iii) 1.0s 

   

(iv) 0s (iv) 0.04s (iv) 1.0s 
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(v) 0s (v) 0.04s (v) 1.0s 

   

(vi) 0s (vi) 0.04s (vi) 1.0s 

   

(vii) 0s (vii) 0.04s (vii) 1.0s 

   

(viii) 0s (viii) 0.04s (viii) 1.0s 
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(ix) 0s (ix) 0.04s (ix) 1.0s 

   

(x) 0s (x) 0.04s (x) 1.0s 

   

(xi) 0s (xi) 0.04s (xi) 1.0s 

   

(xii) 0s (xii) 0.04s (xii) 1.0s 

Fig. 48. Stacking fault expansion from BPD portion 
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 実験との比較 

 前項の結果より，界面などの影響を考慮しない状態における積層欠陥形状が,転位論

による予測や実験での観察結果と一致することが確認された．本項では pin ダイオード

における，BPD/TD 変換前点を起点とすると考えられる積層欠陥形状について，シミュ

レーションを実施しその特徴について考察する． 

 比較対象とする実験は田中らにより実施された [47]ものとする．この実験では，多く

の検討がなされてきたステップフローとバーガースベクトル方向が同一である

b=1/3[112̅0]以外に，b=1/3[12̅10]，1/3[21̅1̅0]を有する基底面転位から形成された積層欠陥

の起点について考察している．Fig. 49に観察された積層欠陥形状と考えられる起点の模

式図を示す．a 点に存在する BPD/TED 変換点を起点に(b)に示すような積層欠陥が拡大

し，abc を頂点とする三角欠陥 adefを頂点とする四角形の欠陥が形成されたと考えられ

る．以降では，本実験に対応した解析を行い，実験で予測された初期形状と拡大後の形

状について考察を行う． 

 

(a)  (b)  

Fig. 49. Observed shape and proposed model of stacking fault expansion [47] 

  

解析領域として 10μm×200μm の領域を設定した．領域下端より 0.1μm の点を中心に

Fig. 50 に示すような基底面転位起点として設定し解析を行った．Fig. 51 に積層欠陥が

拡大する様子を示す．拡大初期段階では，30°C(g)，30°Si(g)転位，基板/エピ層界面に

伸びる転位により構成される三角形状が確認された．積層欠陥が表面に達すると，表面

に到達した転位が急激に動き平行四辺形の帯状欠陥が形成された．今回の解析では自由

表面による鏡像力の効果は導入していないため，この転位線の急激な移動は転位線が表

面に達し途切れたことにより，張力が失われたためと考えられる．しかしながら，この

加速現象については実験では確認されてないため，シミュレーションに課題が存在して

いると考えられる．本研究で表面に達した転位の移動については検討対象としておらず
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十分な検証を行っていないため，今後はこのような点を含め実験とシミュレーションに

の双方から現象の確認を行うことが必要である． 

 

 

Fig. 50. Initial state of Dislocaiton 

 

 

(a) 0.07s 

 

(b)0.23s 

 

(c)0.235s 

 

(d)0.26s 

Fig. 51 Expansion shapes of stacking fault 
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4.8 結言 

 本研究では，パイエルスポテンシャルの影響により生じる転位の配向性及び REDGの

影響を考慮した転位移動モデルを転位動力学シミュレータに組み込むことにより 4H-

SiC バイポーラデバイスに電流を印加した場合の転位，積層欠陥形状の再現を行った．

シミュレータにより得られた解析結果と理論，実験の観察結果を比較することにより，

本研究で作成したシミュレータの定性的な妥当性を確認した． 
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 結言 
 

 

 本研究では，第一原理計算による 4H-SiC のフォノン変形ポテンシャル係数の算出，

有限要素法によるデバイス内部の残留応力評価を行うことにより，ラマン分光測定によ

る測定実験結果との比較検証が可能な応力解析技術の開発を行った．また，パイエルス

ポテンシャルの影響により生じる転位の配向性を考慮した転位移動モデルを転位動力

学シミュレータに組み込むことにより，REDG の移動メカニズム解明のために必要とな

る低温 4H-SiC における転位，積層欠陥形状の再現を行った． 

 第一原理計算を用いた 4H-SiC のフォノン変形ポテンシャル係数の算出では，一軸等

方応力条件での解析結果を用いて算出した結果が，他の応力状態においても一定の妥当

性を有することが確認された．一方で，応力が高い状態ではシミュレーション条件に依

存すると考えられる理論と解析結果の乖離が見られた．算出したフォノン変形ポテンシ

ャル係数にあたえる影響は軽微であると考えられるが，理論式が高応力条件下でも適用

可能であるかの検証も必要となるため計算さらなる高精度化が今後の課題となる． 

 有限要素法によるデバイス内部の残留応力評価では SiC 基板に作成された熱酸化膜

のヤング率，線膨張係数の測定，各プロセスで生じる真性応力を見積もることにより，

より高精度な応力解析を行った．得られた応力分布を第一原理計算で算出したフォノン

変形ポテンシャル係数によりラマンシフト分布へと変換しラマン分光測定結果と組み

合わせることにより，得られた応力分布が定性的に妥当であることを確認した．本研究

では製造プロセスが非公開のデバイスについて解析行い，また見積もられる各真性応力

にも多分に予測を含むため，定量的に高精度な解析を行い本手法の妥当性を確認するた

めには製造プロセスが明確なデバイスについて，各段階で生じる真性応力を適宜測定し

た上で解析を実施することが求められる． 

 また，低温 4H-SiC における転位，積層欠陥形状を再現可能な転位動力学解析技術の

開発では，共有結合の強い 4H-SiC における転位移動の微視的なモデル及び REDG の基

礎的な移動メカニズムを基礎に，計算に多大な負荷をかけることなく移動予測をおこな

う転位動力学シミュレータを開発した．作成したシミュレータにより得られた積層欠陥

の形状が実験や転位論により得られる結果と一致することを確認した．一方，本研究で

は移動の速度の定量的な評価は行えていない．電流，応力の影響を考慮して解析を行い

本現象のメカニズムを解明してゆくためにはそれぞれの影響の大きさについて定量的

な妥当性確認が必要不可欠であるため，今後実験，原子スケールでの計算など別の手法

との組み合わせを通じて本解析の高精度化に取り組んでゆく必要がある． 
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