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背景・課題

シリコンフォト二クス[1]

➤高集積密度、低環境負荷、経済性の高い光回路

➤シリコン基板上に受光器、光導波路、光スイッチ、

光変調器等を集積する技術

次世代光通信技術に期待

Energy Band Diagram of (a)Si ,(b)Ge
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➤ Si, Geのエネルギーバンド図はΓ点に比べてL点の
エネルギーの低い状態となっている

Ⅳ族系半導体が間接遷移型であるため

モノリシック集積可能な発光素子の実現に至っていない

課題

着眼点

遷移金属原子(Hf・Zr)とGeの混晶に着目し、発光素子材料としての
第一原理計算による解析を通じて発光デバイス応用に向けた検討を行う

研究目的

 Hf及びZrが4価の電子を持っておりSnに代わる新規発光素子材料となりえる

窒化シリコン光導波路としてHfZrO2が用いられており集積電子プロセスとの親和性が高い

 HfGeの状態図ともに1:1にて状態図が存在するため、GeHfは結晶化する

 Hfを導入することでGeの格子を大きくし、直接遷移化を目指す

Periodic Table of Elements

HfGe及びZrGeの発光可能性

[2]A.B. Gokhale and R. abbaschian University of Florida, The Ge-Hf (Germanium-Hafunium)System
[3]J. P. Abriata and d. C. Bolcich Centro Atdmlco Barlloche, The Ge-Zr (Germanium-Zirconium)System

目的

第一原理計算の条件

計算条件

Software

Functional

MP k-points

Cutoff energy

Model

Hf composition

： Quantum ESPRESS

Open MX

： GGA-PBE

： 2×2×2

： 318.0eV

： 64-atom HfGe

：1.5% ,3.0% ,4.5% ,6.0%

Structural Diagram of GeHf (Hf composition of 1.5%)

第一原理計算の結果

Density of states and lattice changes due to changes in Hf composition ratio of Hf-doped Ge

エネルギーバンド図はバンドギャップが過小評価されるため、状態密度・格子定数変化から評価
状態密度はHf組成を増加させると、低エネルギー側の状態密度が増加し、狭ギャップ化が期待される
格子定数はHf組成4.5%までは増加するがそれ以降は安定構造が維持できず下降している
HｆGeはシリコン基板に集積可能な発光素子材料の新たな候補として期待できる

Hf添加GeのHf組成比変化における状態密度、格子定数変化

結晶成長装置開発

➤高融点材料であるHfの蒸着を行うためにEB蒸着機を
MBE装置下部に取り付ける改造を行った

➤高温Kセルを用いてGeを、EB蒸着機を用いてHfを
蒸着することでHfGeの結晶成長を実施予定

HfGeの結晶成長準備
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結論 ：
HfGeはシリコン基板に集積可能な発光素子材料の新たな候補として
期待できる

総括

第一原理計算の結果をから、HfGeの発光デバイス応用に向けた検討を行い
Hf組成を増加させることで格子の増大・狭ギャップ化が期待できる

MBE装置の改造により、HfGeの結晶成長準備が十分に行えた
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