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第 1章

序論

1.1 本研究の背景

近年，分子線エピタキシー (molecularbeam epitaxy: MBE)法，有機金属気中目エピタキ

シー (metalorgan.icvapor phase epitaxy: MOVPE)法等の結晶成長技術の進歩によって，

きわめて急峻な界面をもっヘテロ構造を作製する事が可能となってきた。そのような結品

成長技術を利用して，異穫の半導体材料を接合させた半導体ヘテロ構造を量子サイズで作

製すると，元々の材料にはなかった，すなわち人工的にしか得られない新しい物性をもた

せることが可能になる。例えば.異種の材料を交互に繰り返し成長することによって結晶

の周期性を人工的に制御する半導体超格子機造，電子(ないしは正孔)を量子サイズのポテ

ンシャル井戸に閉じこめて 2次元性を得る半導体量子井戸構造が，人工的にしか得られな

い物性を有する半導体ヘテロ構造の典型であろう。このような半導体ヘテロ構造のもつ特

異な性質は，実際に半導体量子井戸レーザ;変調ドープトランジスタ等に生かされ，製品

化されるに至っている。

半導体ヘテロ構造を作製する場合には， ミスフィット転位の発生を防ぐために，通常は.

互いの裕子定数の近い材料が選ばれる。その最も典型的な例は GaAs/AlxGa，_.As系であ
る。実際，この系が格子整合系であったことが半導体ヘテロ精進の研究の発展に大きく寄

与したことは間違いなし、。

しかし，この格子整合という条件は材料の選択の慨を狭くする。例えば.InP基板上に

In.Gat_xAs層を成長させる場合には，格子整合条件を考えると.Inの組成は x= 0.53で
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なければならず・必然的にバンドギャップエネルギーも Eg= 0・73eVと決まってしまう。

もい格子定数の異なる材料問のヘテロ構造の作製が可能になれば，より材料選択の幅が

広がるはずである。

そして実際に.成長屑の1M厚が十分薄い場合には，格子定数の差は， ミスフィット転位

を発生することなく.膜内に歪を生じることで解消される [1J。このような格子定数の異な

る材料聞における歪ヘテロエピタキシャル成長な朕厚相l御性の高い MBE法守MOVPE

法によって実現が容易になってきた。歪ヘテロエピタキシャル成長においては，格子定数

の異なる材料問での成長が可能になることで材料選択の幅が広がるというだけでなく，意

図的に成長居に歪を導入できるという点も重要である。なぜならば，歪の導入によってバ

ンド構造を人工的に変化させられるからである。特に顕著なのは歪によるバンドギャップ

エネルギーの変化である。このようにバンド構造を人工的に変化させられるという観点か

ら歪超格子に最初に着目したのは Osbourn[2ト[5Jである。材料系には GaA.s，-.P.系を用
い.歪超格子を作製することによってバンドギャップエネルギーと格子定数とを独立に変

化させられることを実証して，歪ヘテロ構造の有用性を示した [6J。

歪の導入は，単にバンドギャップエネルギーの変化だけでなく，対称性の低下にともな

う価電子帯の分裂をもたらす。特に，歪のない状態では縮退している重い正孔の価電子裕

と軽い正孔の佃l電子帯を分裂させることによって，有効質;足や状態密度を制御できる可能

性がある。これを実際のデバイスに応用した例が歪量子井戸レーザで， しきい値電流の低

下等の特性の向上がみられる [7ト[10J。

このように，歪ヘテロ構造では従来の格子整合条件下でのヘテロ構造に比べると.材料

の選択の幅が広がり e かつ歪を意図的に導入することで.より自由にバンド構造を変えら

れることがわかる。

本研究では，この歪ヘテロ構造に注目し.おもにヘテロ界面におけるバンド不連続訟に

関する検討を行った。バンド不連続量は量子井戸のポテンシャル障壁の高さとなるから.ヘ

テロ構造を考える上できわめて重要なパラメータである。それにもかかわらず，主経験的に

正確な決定を行うことは難しく，理論的に数値を予測することも困難である。例えば最も

詳細に研究が行われている GaAs/Al.Gat_.Asヘテロ援会の場合てJさえ.Dingle等 [11，12J

1.2 本研究の目的 3 

が量子井戸の光吸収スペクトルの測定結果に基づいてふEc= (0.85土0.03)ムEgという値

を報告し.それからほぼ 10年後に Miller等 [13Jの実験をきっかけに 6.Ec= 0.66.Eg程

度であると修正されるようになってきたという状況である。理論的検討についても数多く

の手法が提案されているが [14ト[18J，精度良〈バンド不連続量を予測できるものは皆無と

いっても過言ではない。歪ヘテロ椀造の場合には，バンド不連続量が歪の大きさに依存す

ることから，一層取扱いが困難で，実験的にも理論的にも検討が不十分な状況にある。

1.2 本研究の目的

前節で述べたように，ヘテロ構造におけるバンド不連続量はきわめて重要なパラメータ

であるにもかかわらず，その検討は不十分である。特に，歪ヘテロ構造の場合にはバンド不

連続量が套の大きさに依存するために.問題がより一層複雑化している。本研究では.こ

のように検討が不十分な歪ヘテロ構造におけるバンド不連続量を光変調反射分光法を用い

て調べた。この手法は，後述するように非破壊 ・非接触の評価法であるので.歪ヘテロ構

造のように外部からの影響によって変化を受けやすい試料を調べるのに適した手法である。

本研究で対象とした歪ヘテロ構造は

• GaAs/GaAsト"P.歪障壁量子井戸構造

• GaAsト .P./GaP歪量子井戸構造

• Ge/Si，_"，Ge"歪障壁量子井戸総造

の3つである。

光変調反射分光法を用いた本研究の特色は

(1)光変調反射分光法が最低エネルギーの光学選移だけでなく，より高エネルギーの遜移

も観測できるという特長を利用して.ヘテロ界面におけるバンド不連続量の決定を

行っている。特に.量子数 nの大きい準位に関する遜移エネルギーはバンド不連続

量に対して敏感であるという点と.障壁層のバンド‘キ'ャップエネルギーを直接測定で

きるという点から正確にバンド不連続量の決定を行う竜王が可能となる。
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(2)直接選移ギャップが最小エネルギーギャップではない間接選移型の材料系に対しても・

光変調反射分光法では光学遜移エネルギーを容易に測定できる事を利用している。

という点にある。

本研究の目的は光変調反射分光法によって歪ヘテロ構造におけるバンド不連続量を明ら

かにすると同時に.光変調反射分光法という手法の有効性を示すことにある。具体的に述

べると

(1) GaAs/GaAs，_"P"歪障壁量子井戸構造のヘテロ界面におけるバンド不連続量の P組
成依存性を明らかにする。この系では3歪の影響によって GaAs，_"P"障壁層の価電
子帯が分裂し霊い正孔に関するバンド‘ギャップと軽い正孔に関するバンドギャyプ

が現れる。光変調反射分光法を用いることによって，これらのバンドギャップを直接

測定し，それぞれのバンド不連続量の決定を行う。

(2) GaAsト "P，，/GaP歪量子井戸構造のヘテロ界面におけるバンド不連続量を明らかにす

る。本研究では P組成が大きい間接遷移型の領域を対象とする。光変調反射分光法

によって求まるのはr点におけるバンド不連続盈となる。この r点におけるバンド

不連続量にま毒づいて最小バンドギャップを形成している X点におけるパンドライン

アップについても検討を行い.間接バンドギャップに関するフォトルミネッセンス測

定の結・果と比較を行う。

(3) Ge/Si'_xGez歪際壁量子井戸構造のヘテロ界面におけるバンド不連続量の Ge組成

依存性を明らかにする。この系は Si'_zGex降塁芝居が歪むとともに間接選移型材料か

ら構成される量子井戸である。したがって• (1)(2)で述べたことが.ともに当てはま

か光変調反射分光法の対象としてふさわしい系である。

(4) GefSi，_xGex歪障壁量子井戸構造の光変調反射スペクトルでは.光学選移の線偏が

量子数 n に依存している様子が明瞭に観測される。この線憾の量子数依存性から

Ge/Si，_"Gexヘテロ界面の平坦性について検討を行う。

1.3. 本論文の構成 5 

ということにある。

光学遷移の線幅からヘテロ界面の平坦性について検討するという手法は GaAs/AlGaAs 

ヘテロ界面等の直接選移裂半導体からなる系に対しては，フォトルミネッセンス法[19)を

用いて行われているが. Ge/Si，_"Gerヘテロ界面の場合.フォトルミネッセンスが観測さ
れていないために，このような検討がなされていなかった。すなわち，光変調反射分光法

による Ge/Si1_"GeX ヘテロ界菌の平坦性の検討は，この系に関して初めての光学測定によ

る検討であるということを強調しておく。

1.3 本論文の構成

本論文は以下のように構成されている。

第 1章序論

本章では，本研究の背景となる半導体歪ヘテロ構造の有する特徴について簡単にふ

れ，その中で重要なバンド不也続最を光変調反射分光法により調べることを目的とす

る事を述べている。さらに光変調反射分光法を用いる本研究の特色を具体的な目的と

合わせて述べている。

第 2章半導体歪ヘテロ構造

この章では，バンド構造に対する歪の影響を変形ポテンシャル理論に基づいて記述を

行う。さらに.歪琵子井戸梢造における価電子帯サフ・バンド構造について，有効質量

近似に基づいた理論を紹介する。

第 3章光変調反射分光法

この主主では.本研究で用いる光変調反射分光法の特長および原理について述べる。

第 4章 X線回折による構造解析

本研究では量;子井戸構造を精密に決定するために X線回折を用いた。この章におい

ては，桃造解析に用いた X緩回折の動力学的理論およひ'量子井戸構造への適用方法
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について述べる。

第 5章 GaAsjGaAsP歪障壁量子井戸徳造におけるバンド不連続量

この章では. GaAs/GaAst_zP.歪障壁量子井戸におけるバンド不連続量を決定する

ための実験方法および実験結果について述べ.他の研究による結果との比較を行う。

第 6章 GaAsPjGaP歪量子井戸構造におけるバンド不連続量

この章では.GaAst_zP z/GaP歪量子井戸の r点におけるバンド不連続量の決定を

行うための実験方法および実験結果について述べる。さらに，フォトルミネッセンス

測定から得られた X点に関する実験結果との整合性を検討する。

第 7章 GejSiGe歪障壁量子井戸構造におけるバンド不連続量及び界面の評価

この章では， Ge/Si1_ZGer歪障壁量子井戸締造の r点におけるバンド不連続1誌を決

定するための実験方法および実験結果について述べる。また，光変調反射スペクトル

中の光学遷移の線帽の量子数依存性からヘテロ界面の平坦性について検討した結果に

ついて述べる。

第 8章結論

この宣言では，本研究の総括を行う。

第 2章

半導体歪ヘテロ構造

~厚制街]性の高い MBE 法， MOVPE法の技術的進歩によって，格子定数の異なる材料

聞のヘテロ構造の作製が実現可能となってきた。もし，H英厚が臨界膜厚と呼ばれるある膜

厚よりも薄ければ，格子定数の差は， ミスフィット転位を発生することなく膜内に歪を生

じることによって解消される [1]。また，たとえ臨界膜厚をこえるような場合でも， NffiE 

法等の成長法における成長温度は比較的低いために.ほとんど歪の緩和を生じない薄膜が

得られることがわかってきた [20，21]。

歪ヘテロエピタキシャル成長においては，格子定数の築なる材料問での成長が可能にな

るというだけでなく，意図的に歪を導入し，バンド構造を人工的に変えられる点も重要で

ある。

現在，さかんに研究がすすめられている歪ヘテロ材料系としてはSit→Ge.系， ln.Gat_.As 

系.GaASl_.凡 系，等がある。この中で.Si1_ZGeZ は本来は歪を積極的に利用するとい

うよりは Siに対するヘテロ材料として選ばれたという性格が強かった。しかしながら，

次第に歪を利用するという立場からのアプローチが行われるようになってきた。例えば，

Si1_.Ge./S i ヘテロ構造に変調ドーピングを行うと • Si基板上に作製した Si1_.Gez/Siヘ

テロ構造の場合には，正孔に対してキャリアの閉じ込めによる移動度の増大がみられ [22].

一方， Si1_xGe.バッファ層上に作製した場合には電子について移動皮の増大がみられる [23]

という現象が発見された。この現象は歪の生じ方によってパンドラインアップが変化した

ことによるものである。これは一つの例にすぎないが，歪によってバンド構造が変化する

7 
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ことをうまく利用すれば.より自由度の高いバンドエンジニアリングが行えることを意味

している。

この主主では，歪によるバンド精進の変化を取り扱う変形ポテンシャル理論(deformation 

potential)について述べ.さらに歪量子井戸構造における価電子帯サブバンド構造につい

ての記述を行う。

2.1 変形ポテンシャル理論

バンド桃造に対する変の影響は，体積変化と対称性の低下という観点から記述すること

が出来る。この節では，変形ポテンシャル理論に基づいて.バンド機造がどの様に変化す

るかを見ていくことにする。

2.1.1 価電子帯に対する歪の影響

まず， {i而電子帯に対する歪の影響がどのように現れるかを記述していく。

ダイヤモンド構造 (Oh7)をもっ半導体においては.強結合近似の観点から見ると目価電

子帯の頂点は原子の 1)軌道関数の対紘和から形成されている。この状態では，価電子帯の

頂点は 3霊に縮退していて，対税1性は r25，に対応する。ところが，スピン軌道相互作用に

よってハミルトニアンの固有状態は 2重空間群の既約表現にしたがって分かれるので，価

電子帯の頂点はrJとrtの対称性をもっ状態に分裂する。)JiJの言い方をすれば，合成角

運動量が J= 3/2とJ= 1/2の原子軌道関数からなる 2つの状態に分裂する。 rJの対称

性に対応するのは 4 つの原子軌道関数 I~ ， ~)， I~ ， ~)， I~ ， -~)， I~ ， -~)からなる状態で， ri 

の対祢性に対応するのは 2 つの原子軌道関数 I~ ， ~)， It，-れからなる状態である。これら

の原子軌道関数は重い正孔 I~ ，土~)，軽い正孔 I~，土~)，スピン軌道相互作用によって分裂し

た価電子帯 I~ ，:!:むという対応をしている。

一方，多くの ITI.V族化合物半導体の結品構造は閃亜鉛鉱構造(九2)である。この構造

においてe 価電子帯の頂点は対称性 f1S に対応する。閃~鉛鉱構造は反転対称性がないの

で，価電子手替の頂点で.必ずしも dE/dk= 0となるとは限らないが，通常，このような

2.1 変形ポテンシャル理論 9 

ことは無視して，ダイヤモンド構造と同様の取扱いをしている。閃亙鉛鉱構造においても

価電子帯の頂点は原子の p軌道関数から形成されているので3霊に縮退しているが，スピ

ン軌道相互作用によってら， r7 に分裂する。具体的には• rs には I~ ，土~) (重い正孔)と

I~ ，土 t)(軽い正孔)が，れには It ， :!:~) (スピン軌道相互作用により分殺した価電子帯)が

それぞれ対応している。

価電子帯に対する歪の影響を記述する歪ハミルトニアン [24J-[26]は

Hstrain =αlI(e%I +ε山+o，，) 

-3似 -jL2)εロ+C.p.l-V3d[(Lん+んら)o:y+ C.p.J (2.1) 

と表せる。ただし， εりは歪テンソルの成分を表す。 L，L;は角運動量演算子.avは価電子

帯に対する静水圧変形ポテンシャル (hydrostaticdeformatio且potential).b， dはせん断変

形ポテンシャル (shea.rdeformation potential)である。スピン軌道相互作用を考慮し.(2.1) 

式を用いると，ハミル卜ニアンは

た+Q. -s. R. 。 主Sε -.，fiR. I~ ， ~) 
-s1 た-Q. 。 R. .，fiQ. -As . I~ ， t} 

H=ー| R: 
。
九-Q. S. -Aぇ -.，f:三.Q. I~ ， -~) 

(2.2) 。 RJ S; 九十Qε 、(2Rl ま2S; I~ ， -~) 

t;S; 、(2Q. -AS. J三Rε え+60 。 It，V 
-.，fiR~ -AS; -.，f三Q. おSε 。九+60 It， -t) 

で与えられる。ただし，
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(2.5) 
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である。また 60はスピン軌道相互作用による分離エネルギーである。なお.ここではムo

の歪依存性を無視している。実際に，いくつかの研究結果 [27ト[291によって.60の歪依

存性の影響は小さく.無視しでも差し支えないことがわかる(付録 A参照)。
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となる。ただし，

半導体歪ヘテロ鱗造

以下の議論では. (001)基板上にヘテロ構造を作製する場合について取り扱うことにす

る。この場合には，歪層に 2軸応力が加わり，

第 2章10 

(2.16) OEH =-aν(e%~ + e抑 +0ごと)

(2.17) oE∞1 = -b(oxr + eyy -2ε口)(2.7) 
ezz = e四千 e::z

である。
(2.8) ery -εy:::. =εzr = 0 

ここで，重要な点は• k = 0においては，歪の存在によって HHバンドは他の価電子帯となるために

どちらの状態と結合しないが. LHバンドと 80バンドとの間では結合を生じるために，(2.9) R< = S< = 0 

もはや純粋な状態ではなくなっている点である。また，応カが圧縮か引っ張りかによっも句
となる。

て.HHバンドと LHバンドの位置が入れ替わる。その様子を模式的に示したのが図 2.1歪のない状態で αという格子定数を持つ材料を，格子定数 αoの基板上に面内方向の格

である。歪層に 2軸のヲlっ張り応力が加わる場合には，通常扱う半導体材料では bく Oな

(c)∞mpresslve 

CB 

(b) unstrained 

CB 

(a) tensile 

K
A
白
』

@
C凶

子定数が同じになるようにコヒーレント成長させた場合， 歪層中の'illの大きさは

α。-α
ε:rr =elllJ = -a-一

2C12 
e;;:z =一一一一ε口

Cl1 

で与えられる。 ただし• Cij ，ま弾性定数である。なお，ダイヤモン ド構造，閃亜鉛鉱構造の
ような立方品構造においては，弾性定数は歪εリと応力 σklによって次のように定義され
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図2.1 歪による価電子帯構造の変化 2軸のヲ|っ張り応力が加わる場合 (a).LHバンド
の方がHHバンドよりも上に来る また，価電子帯の平均位置はエネルギ の高い方へシ

フトする.2軸の圧線応力が加わる場合 (c)には， それとは全く反対の挙動を示す.
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ンド).軽い正孔の価電子帯 (LHバンド).スピン軌道相互作用によって分裂した価電子

帯 (SOバンド)の元々のエネルギー位置からのエネルギーシフトは

ので• oE，∞1>0となり.LHバンドの頂点の方がHHバンドの頂点よりも上に来る。また(2.13) 

体積は増加するので• JEHく Oとなり.価電子帯の平均位置はエネルギーの高い方へとシ
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フ卜する。一方，歪層に 2軸の圧縮応力が加わる場合には全く反対の挙動を示す。
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フトさせる効果として.対称性の低下(すなわち oE.叩)は価電子帯を分裂させる効果とし

て現れる。

2.1.2 伝導宇野に対する歪の影響

伝導帯に対する歪の影響は.価電子帯の場合に比べると，より簡単に記述できるが，体

積変化及び対称性の低下が関係する点は問機である。

ダイヤモンド構造における伝導平野のr点は s軌道関数の反結合軌道からなり，対称性は

r6" (肉亙鉛鉱構造の場合は r6)に対応する。 この状態はスピンの違いによって 2霊に縮退

しているだけなので.歪の影響としては体積変化の効果のみが現れる。したがって，この

場合の歪によるエネルギーシフトは簡単に

ふEc=αe(εXI + ~四 +E:" (2.18) 

で与えられる。ただし ιは伝導帯に対する静水圧変形ポテンシャルである。

一方.r点以外の点，例えばX点などは.結晶の対主主性から等価な点が存在するため，

これらが対称性の低下にともなって分裂することがある。

問題とする点が k=んにあるときには，歪によるエネルギーのシフト量ムE;はHerring

とYogtの表式 [30]にしたがえば，

6E~ = (三4?+三u{aiai})・2 )
 

nwdv 

噌

E
A
n〆M(
 

で与えられる。ただし aiは ん点における k方向の単位ベクトル.{}はディアード積.

?は単位テンソル，三d，三U は変形ポテンシャルである。

伊lえば.X点は対祢性の低下によって，[001]軸上の点と， [100]， [010] ~由上の点とが分

裂し，
官 2_

6Er:1 = (三d+;三品 r+ l5yy +ら)+3ニι ーらr) (2刈

守 i一
企M叫E可;∞010= (三d+;炉三'='u

というエネルギ一シフトをする。なお.
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(2.22) 
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E2 =三也 (2.23) 

とする表記法もある。

2.2 半導体歪量子井戸構造における価電子帯サブバンド構造

この節では，量子井戸構造における価電子帯サブバンド総造を有効質量近似の立場から

記述する。通常の歪のない量子井戸構造においては， 50バンドの存在を無視してサフツf

ンド構造を求める場合が多b、。これは.スピン軌道相互作用による分裂エネルギーム。が

大きい場合には良い近似となっている。しかし， 60が小さい場合や，歪が存在する場合に

は，50バンドとその他の価電子帯との結合を無視できないことがある。特に.前節で述

べたように，歪による 50バンドと LHバンドの結合は r点においても存在するため， 50 

バンドの影響ーを考慮することは.歪量子井戸構造においては.より重要になる。以下では，

ChaoとCbuangの論文 [31Jにしたがって議論を展開する。なお，ここでは (001)面をヘ

テロ界函とする量子井戸構造に諾を限ることにする。

価電子帯サプノ〈ンドのエネルギー E(kll)及び包絡関数 F(kll，z)は次の方程式を解くこ

とによって得られる。

乞{H"v十Vh(z)c5"v}Fv(kll，z)= E(kll)凡(kll，z)， (2.24) 
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(2.25) 

ただし H仰は Luttinger-Iくohn[32，33]とBir-Pikus[24]-[26]の理論に基づくハミルトニ

アンで

P+Q -s R 。 主S -，j三R I~ ，~) 
-st P-Q 。 R .j2Q -J15 I~ ，~) 

Hμμ=一|
Rt 。

P-Q S-JJEZRst f-JZQ I~ ， -~) 
(2.26) 。 RI 51 P+Q 方S

↑ I~ ，-~) 

方Sl .j2Q .jfs JミR P+6。 。 I~ ， t) 

.j2RI -Ast -.j2Q 主S 。P+ムo I~ ，- ~) 
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と表される。ここで.

P=長71(ki-L)一丸(一山口)
Q A2/2+2引 b' + ー
=Z72lkll pj-Elε'" 句 -"jAzz 

R=云J3{(守主)e-2iφ+(与笠)eiφ} kl1 
5=主M73KIllie→φ

~m "laz 

である。 ill"(2， "(3 は Luttinger パラメ ータで• k"は商内方向の波数，ゅは

、、El
l
'
J
'

九一ん
e

f--i、、
1
 n
 
a
 

+
む

一一
'φ
 

である。凡(z)は正孔に対する量子井戸のポテンシャjレである。また，包絡関数は

凡(k"，r)= Fv(k"，z)exp(ikn. p) 

(2.27) 

(2.28) 

(2.29) 

(2.30) 

(2.31) 

(2.32) 

と表される。ただし• k" = k"x + kyY， p = xx + 官官 で• x，官はそれぞれz方向， ν方向

の単位ベクトルである。

さらに. axial近似 ("(2= "(3 )を使うと

R=-td(ヰ丹市針。 (2.33) 

と近似できることから. (2.26)式に示したハミルトアンは基底を変換することで，次式に

示すようなずっと簡単な形に答き表すことができる。

H ー IH3X3 ..~ I 
一I0 HJx3J 

i P+Q -Rρ-iSp 

H3X3 =一I -Rp + iSp P -Q 

l-V2Rp一方5ρ V2Q -iASρ 
である。ただし.

-V2Rp +おらl
V2Q+iASρ| 
P + d.o J 
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(2.3'll 

(2.35) 

(2.36) 

(2.37) 
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である。

もし，ポテンシャルエネルギーが，Vh(-z) =九(z)というように，鏡映操作に対して不

変ならば，H3x3だけを解けばよい。

量子井戸におけるサブバンド構造を求めるには，まず.弁戸層と障壁層内の平面波解を

すべて見つけて，包絡関数(凡，v = 1，2，3)をそれぞれの領域の平面波の線形結合として

芸書き表す。

次に.サプバンドエネルギーと線形結合の係数を以下の境界条件に基づいて解く。すな

わち

(2.38) 

と lーま 州| 一品k" l i円(z)
ゾ吉川" (i1 + 2i2)!; 一会計"ー 2V2i2!;I I九(z)
dが"会i3kn-2V2i2ま "(1ま JLF3(z) 

(2.39) 

について井戸と障壁の間の界面を横切って連続であるという条件を考慮する(付録B参照)。

なお， (2.39)式は ChaoとChuangの論文中 [311では誤っているので注意する必要がある。

以下にこの理論に基づく計算結果の例を示す。図 2.2は GejSi，_zGer歪障壁量子井戸構

造における価電子帯サフ.バンド構造を示したものである。 Si'_rGer障壁宿中の Ge組成0.8

で守井戸幅 160 Aという構造について計算を行った。この構造における価電子帯のパン

ドラインアップは図 2.3に示すようになっている。 図 2.2の中で， SOバンドとの結合を

考慮した場合を実線で，考慮しない場合を破線で示す。 k"が大きくなるにしたがって.SO 

バンドとの結合を考慮、した場合としない場合の差が大きくなることがわかる。もう一つ重

要な点は k"= 0において， HHサフバンドの準位は SOバンドとの結合を考慮した場合と

しない場合で一致するのに対して.LHサプバンドの準位は一致しないという点である。

この LHサフ.バンド準位に注目して.いくつかの系について計算を行った。図 2.4は

Ge(SiO•2 Geo.s歪障壁量子井戸構造における LHサフ.バンド準位の弁戸幅依存性を示したも

のである。実線が SOバンドを考慮、した場合に，破線が考慮、しない場合に対応している。

η=  1の準位については井戸隔が広い場合には両者はほぼ一致しているが，井戸幅が狭く
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LH 20 

SiGe barrier 
(strained) 

Ge well 
(uns仕ained)

0.194 eV 

HH 

SiGe barrier 
(strained) 

(Lz=160A) Ge/8io.2GeO.8 QW  

図2.3 図2.2に示した価電子帯サフツfンド構造を計算するのに対象とした Gef5i，_zGez
歪障壁量子弁戸構造におけるパンドラインアップ Si，_"，Ge"，障壁層中の Ge組成は 0.8で
ある.5i，_%Gex障壁層が2軸のヲ|っ張り応力を受ける歪層となっているために LFTバンド
とHHバンドが分裂している.

-40 

(〉

ω
E
)
h
o」
ω
c
u

なり，準伎が高エネルギーへシフ卜していくと差が大きくなってL、く。また.n = 2，3の準

50バンドを考慮位も両者の差は大きい。つまり，準位が高エネルギーになってくると，

一-with 80 
-without 80 

-80 
した場合とそうでない場合の差が大きくなることがわかる。この場合の準位のエネルギー

図2.5は GaASO.16PO剖/GaP歪量子井戸構造における LHバンド、のサフ。バンド準位の井

戸煽依存性を示したものである。図 2.6には.このとき対象とした価電子帯のパンドライ

差の最大値は imeVである。

この系ではスピン軌道相互作用による分離エネルギーが.60= 0.122 eV 

と小さいことと，井戸層が歪んでいることによって.50バンドを考慮、した場合と考慮し

ンアップを示す。

ない場合の差が顕著である。特に.井戸隔が狭くない場合でも， η=1の準位エネルギー

の差は大き L、。さらに • n = 3の準f立は 50バンドを考慮、しない場合には 200A以下の井

図2.2 GefSi'_xGe%歪障壁量子井戸構造における価電子帯サプバンド構造.5il_%Ge%障

壁層中の Ge組成0.8.井戸幅160λである.50バンドとの結合を考慮した場合を実線で，

考慮、しない場合を破線で示す kllが大きくなるにしたがって，実線と破線のエネルギー差

が大きくなる.また.kll = 0において.LHサフ'バンドの準位は.50バンドとの結合を考

慮した場合としない場合とで一致しない 戸隔では存在しないが，考慮すると存在することがわかる。この場合のエネルギー差の最

大値は 10meVとなる。

一方，スピン軌道相互作用による分隊エネルギー .60 が大きい例として• GaAsfGaAsl_%P r 

歪障壁量子井戸構造についての計算結果を図 2.7に示す。図 2.8にはこのとき計算の対象
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100 

|ω n=3、|

~ 
ε 
E;:; 60 
ω 
Eこ
Q) 

e 、
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町.、
、、

. --without 80 ‘ 、、

ー:'""-ーー‘、

n=1 

。
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Well width (A) 

図 2.4 Ge/5i
1
_
r
Ge
r歪障壁量子井戸構造における LHサブバンド準位の井戸中高依存性.

5i
1
_"Ge
r障壁屈の Ge組成 0.8である。実線が 50バンドを考慮した場合に，破線が考慮

しない場合に対応している 高エネルギーにある様位ほど，両者の差が大きい.

2.2. 半導体歪量子弁戸構造における価電子帯サブバンド構造 19 
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図 2.5 Ga.As1_"P ，，/GaP歪量子井戸構造における LHサフツ〈ンド準位の井戸幅依存性
Ga.AS1_rPr井戸層の P組成 0.84である 実線が50バンドを考慮した場合に，破線が考
I意しない場合に対応している 60が比較的小さいことと，井戸層が歪庖になっていること

から • soバンドとの結合の影響が顕著である.
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工一一一↑
T 0.062 eV 

0033 eV ↓ 

GaP barrier 
(unstrained) 

GaAsP well GaP barrier 
(stra泊ed) (unstrained) 

図 2.6 図 2.5 に示した LH サフ・バンド準位を計算するのに対象とした GaAst_~P.fGaP 
歪量子井戸構造の価電子帯のパンドラインア yプ.

とした GaAsfGaAst_.Px歪障壁量子井戸構造のパンドラインアップを示す。 スピン軌道

相互作用による分離エネルギーが 60= 0.341 eVと大きいために， π=1，2ともに SOバ

ンドを考慮した場合としない場合の LHサフ'バンド準位のエネルギー差は小さく. 1 meV 

以下である。つまり守 SOバンドの存在を考慮しなくてもよいという近似が成り立つのは，

このようにムoが大きい場合であることがわかる。以上の考察に基づいて，本研究では

GaAsl_rP .fGaP歪量子井戸の量子準位についてのみ.SOバンドとの結合を考慮した。

GefSjl_xGe. ~障壁量子井戸においても SO バンドとの結合の影響が現れるが， 主に HH

の準位に注目することによって，この問題を避けることにした。

2.2 半導体歪量子井戸構造における価電子帯サフ.バンド梼造 21 

30 

Pn7Q QW  GaAsfG aAsO.22 P O. 78 

~n=2 
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E ω 
e 15 
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、、、n=1 、

with 80 
5f- -without 80 

0 
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Well width (A) 

図 2.7 GaAsfGaAsl_'P'歪隊壁量子井戸構造における L1-1サプバンド準位の井戸隠依
存性. GaAst_.P.障壁層の P組成は 0.22である 実線が SOバンドを考慮した場合に，

破線が考慮、しない場合に対応している A。が大きいために.SOバンドとの結合の影響

は小さい.
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f---o!~~~~ 
O.O~2 eV 

LH 

E丑f

GaAsP barrier 
(strained) 

GaAs well GaAsP barrier 
(unstrained) (strained) 

図2.8 図2.7に示した LHサブバンド準位を計算するのに対象とした GaAsJGaAsl_.P.
歪障壁重量子井戸構造における価電子帯のパンドラインアップ

第3章

光変調反射分光法

3.1 光変調反射分光法の特長

本研究で用いる光変調反射分光 (photorefiectance:PR)法は変調分光法の一種で，反射

分光を行う際に別の光(多くの場合レーザー光〉を変調用の励起光として用いて，光を照

射したときと照射しないときの反射惑の変化のスペクトルを測定する方法である。光変調

反射分光法における励起光の役割は，後述するように， 自由キャリアを生成して図 3.1に

示すように，表面電場を変認することにある。したがって，原理的には外部から電圧を印

加して試料中の電場を変調する電場変調反射分光 (electroreflectance:ER)法と同様なもの

と考えることができる。

ER法l立通常の反射分光法と比較して，微分スペクトルが得られることから，エネルギー

精度及び感度が非設に高いため，従来からバルク半導体のバンド構造の解明にその威力を

発揮してきた [34，35]。しかしながら.ER法においては，試料に電場変調を加えるために

電極を形成しなければならない。そのため守量子弁戸構造や超格子構造を有する半導体の

評価に対しては，何らかの形で試料に影響を与えてしまうという問題が生じてくる。 (ER

法では電極を形成せずに電解液を用いる方法もあるが.この場合には低温測定を行えない

という問題がある。)

これに対して.PR法は試料に手を加えることを一切必要としない，いわゆる非破壊 ・非

接触評価法である。このような理由から，最近，特に量子井戸構造や超絡子構造における

光学遜移の測定に対して PR法が用いられることが多くなってきた [36ト[38]0 

23 
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light 
一一一・ー

CB 

VB 

CB 

VB 

図3.1 光変調反射分光法の変調機構局j起光によって自民iキャリアが生成され，表面電

場が変調される.原理的には電場変調反射分光法と同じである.

3.2. 光変調反射分光法の原理 25 

PR法はER法と比較した場合だけでなく，他の広〈用いられている光学的手法と比較

した場合においても多くの利点がある。

フォトルミネッセンス (photoluminescence:PL)法は半導体の光学的評価を行うのに最

も広く用いられ極めて有力な評価手段である。しかしながら，通常の場合，最も{齢、エネ

ルギーの光学遷移のみがその対象となるため.例えば，量子井戸構造における高次の光学遷

移を観測するのには適していなし、。また，フォトルミネッセンス励起 (photoluminescence

excitation: PLE)分光法の場合.試料の加工を行う必要がなく，高次の光学遜移も測定可

能である点はPR法と同様であるが，一般に低温で測定を行う必要がある。これに対して，

PR法の場合は室温においても光学遷移をはっきりと観測することができる。また透過分

光法や光電流法のような吸収に関係する量を測定する方法では基板を薄くしたり，電極を

形成したり，不純物ドーピングを行ったりといった試料の加工を必要としたり，吸収量を

増やすために多重量子井戸構造を作成する必要があり， PR法に比べて対象とする試料が

限られる。

本研究ではこのような特長を持つPR法を用いて，半導体歪ヘテロ構造についての検討

を行った。

本研究で用いた PR法の光学系を図 3.2に示す。測定する試料によって用いるレーザと

検出稼が若干異なるが基本的には同様の光学系を用いている。出力 300W のハロゲンラ

ンプからの白色光を分光器(日本分光 CT-50C，600 e/mm，プレーズ波長 1μm)によって

単色光にして.反射測定のための光源としている。 6.Rに関する情報はロックインアンプ

によって，Rに関する情報はデジタル電圧計によって測定し，GPIBを介してコンビュー

タに取り込んでいる。分光器の波長駆動もコンビュータによって行っている。

3.2 光変調反射分光法の原理

3.2.1 光変調反射分光法の変調機構

PR法では光励起によって生成されたキャリアが表面電場を変調し.その際の反射率の

変化を測定する。したがって，電場変調によってとの機に反射率が変化するかを記述でき
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Ar ion las巴r
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図3.2 光変調反射分光法の光学系.

3.2. 光変調反射分光法の原理 27 

ればよい。

ただい PR法の変調機様には電場変調機構以外にもL、くつかの樹持があると考えられて

いる。一つは光照射に伴う温度変化によって反射率が変化するという説明である。 NiJsson[39] 

はPR法の主要な変調機械は電場変調によるものの，温度変調反射分光法(thermoresect-

nace)と同様の効果も含まれているとしている。 GayとKJauder[40]はPR法の主要な変

調機構は光励起によって生成されたキャリアによるバンド ・フィリングのためにバンド間

選移に対する有効状態密度が変化することによるとしている。しかし，この説明は Nahory

とShay[411が GaAsの 3̂ーん聞における遷移を観測したことから否定されている。さら
に. NahoryとShay[41] は n型と p型の GaAsについて実験を行い.どちらの場合でも

PRスペク 卜ルの符号が同じであることから，電場変調は DemberfieJd (電子と正孔の移動

度の遣いによって生じる電場)によるものではなく，自由キャリアによって表面電荷が打ち

消されるために起こると結論してし、る。また AJbers[42]はPRの変調機構として自由キャ

Filter リアの励起子に対する遮蔽効果の影響を問題にしている。

それらの説明に対して.Aspnes [43]は試料を電解液中に入れ，表面電場を制御しながら

PR測定を行うという巧妙な方法によって，電場変調が主要な変調機構であることを明ら

かにしている。

以下では PR法の主要な変調犠檎は電場変調にあるとして，電場i変調による反射率変化

の機構について記述を行う。

3.2.2 定性的議論

結品中に電場 E を印加すると誘電関数 ε が変化する。この誘電関数の変化分 L'. ~(E) は

次のように生じると考えられる。まず，結晶中の電場 E が空間的に一様であるとすると，

摂動ハミルトニアンは H'= eE. rとなる。このf変動ハミルトニアンは電子を加速する原

因となり，電場方向に対して結晶の並進対称性を失わせることになる [44]。したがって，

電場方向に対して運動量はもはや良い量子数ではなくなり，摂動のないときのプロッホ関

数が混合を起こすようになる。別の見方をすれば，光学遜移における始状態と終状態の運

動量をあいまいにするともいえる。その結果，電場のある状態とない状態とでは吸収係数
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が変化し，それが反射率の変化として観測される。

3.2.3 摂動論による取り扱い

ここでは，電場Eが弱い場合の sR/Rの表式を AspnesとRoweの論文 [45]に基づいて

紹介する。 'Pnk(r)を結晶中の電子仇態を表すBloch関数とする。 ¥l'nk(r)は次の Schrodiロger

方程式を満足する。

HO'Pnk(r )e→Wnlrt =仇11hk(T)E-shμ
θt )

 

旬
EE-
nも
u(
 

ただし. Hoは摂動のない勾合の Hamiltonianである。また Enk= Iiω叫は状態伊叫(r)

のエネルギーである。空間的に一様な dc電場を時間に依存した摂動項として表すと

Ht =eEt・:ceηt (3.2) 

となる。また.反射測定を行うための入射光を表す光子場は摂動項として

H++正 =eE2 . X (e-
ow+' + eOw-') (3.3) 

と表される。ただし.

E土=nω土=Iiω土 ir (3.4 ) 

である。ここで， 電場 ElとE2(ま実数に選ぶことにする。さらに，パラメータ ηおよ

び 「は正に選んでおしこうすると t→一∞の場合.摂動のない状態となる。一電子状

態 'Pnk(r )e-叫
μ の時間発展を記述する，時間に依存した波動関数仇k(r，t)は次のように

定義される。

(Ho+Ht+H++H_)ψ叫 (r，t) = (Ho + eEl・:ce削

+ eE2 . :ce-叫'+eE2
• ae
山-')ψnk(r，t)

=ili~仇k(r ， t) (3.5) 。t
Tこfごし，

JE。ψn巾，t)= 'P叫 (r)ど叫.' (3.6) 
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である。この波動関数ψnk(r，t)を摂動項によって級数展開し，その波動関数をもとに誘電

関数の変化 s!を求めると(付録C参照)

1 (θ¥  
3 
_. 

s!(E，r，E) = 一τ l ñfl ，，-~ I E"!(E，r) 
3E・1 θEJ

となる。ただし，けま摂動のないときの誘電関数で，。は

(3.7) 

(叩)3=id(E丸 )2E

= e'IEI2fi2/8μ11 (3.8) 

で与えられる。 (3.8)式中の μ11は電場方向の還元質量である。さらに，誘電率の変化 s!

は反射率の相対変化 sR/Rと次のように関係づけられる [44]。

sR/ R = Re[CsCexConムf] (3.9) 

ただし Csは試料と雰囲気の境界に対する Seraphi且係数 [46]によって筈き表される因子，

Cexは電子と正孔のクーロン相互作用を表す因子 [47].Conは撰動電場の空間的不均一性

から生じる因子 [48Jである。

特異点近傍のバンドの形状を放物線であると仮定すると (3.7)， (3.9)式より

ムR/R= Re[Ceo9(E -Eg十irtn] )
 

n
H
U
 

1
A
 
内‘u(
 

となる。ここで，nはバンドの次元性に対応して n= .5/2 (3次元).n = 3 (2次元)• 

n=7/2(1次元)となる。また， π=2は励起子選移の場合の一次微分 [44Jに対応して

心、る。

3.2.4 光変調反射分光;去の量子井戸4五宣への適用

これまでは，パント‘悶遜移に対する電場変調の効果に基づいて議論を行っていた。この

議論はバルク結晶に対しては十分成り立つが.量子井戸構造においては励起子の束縛エネ

ルギーが大きいので.励起子遜移の存在を無視できないと考えられる。実際に，このこと

に関して Shanabrook等 [49]は低温における多重量子井戸の PR測定と PLE測定を比
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較することによって， PR測定によって得られる遷移エネルギーはバンド閤遷移ではなく

励起子遷移に対応していることを示した。

この結果は.本研究においても重要な意味をもつので.実際に確認を行った。用いた試料の

構造を図 3.3に示す。表面倒から 25，50， 75， 100 AのGaAs井戸層が500λのAlo.3Gao.7As

障壁層にはさまれた盆子井戸構造である。 この試料についての PR，PL，PLEの測定結果

AIGaAs barrier， 
500 A， x=0.3 

GaAs substrate 

25 A well 

50 A well 

75 A well 

100 A well 

図 3.3 GaAs/ Al"Gal_zAs量子井戸構造表面倒lから 25，50， 75， 100λの GaAs井戸層

が500Aの AI"Gal_"As(x = 0.3)障壁層にはさまれている.

を図 3.4に示す。 PRスペクトル中の矢印はローレンツ関数の一次微分 [49Jを使って求め

た遷移エネルギーである。 PLスペクトル中に示した d.Eの値は PR測定によって求めた

遷移エネルギーと PLのピークエネルギーとのエネルギー差である。 PLE測定は 50，75A 

の量子井戸についてだけ行ったが， このピークエネルギーは PR測定によって得られた遜

移エネルギーと一致する。 このことから， PR測定によって求まる遷移エネルギーは励起

子選移に対応していることがわかる。さらに， PL測定においてはピークエネルギーがス

トークスシフ卜していることがわかる。このストークスシフトは井戸幅のゆらぎによって

生じた状態密度の低エネルギー側の裾で PL遜移が起こっていることに対応していると考

えられる。このように.PLのピークエネルギーのみから遷移エネルギーを求める溺合は

注意する必要があることがわかる。
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GaAs/AIGaAs QW  

GaAs 100 A 

75 A t=1"¥ K " 50 A 25 A 

10 K 

PR 

6E=5.4 meV ilE=6.B meV 6E=11.6 meV 

μゾ11 6.5 K 

1.60 1.65 1.70 1.75 

Photon energy (eV) 

図3.4 GaAs/ AlzGal_"As 量子井戸構造の光変調反射スペクトルおよびフォトルミネッ

センススペクトルとフォトルミネッセンス励起スペクトルー
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だし，ここで， PLの半値幅がPRの半値幅と 25，50Aの量子井戸について一致していなところで.このストークスシフトが井戸幅のゆらぎに起因していることは次のことから

いという点を注意しておきたし、。これはPLは状態密度の低エネルギーの裾で起こるので，も確かめられる。図 3.5はPRおよび PLから求めた遷移の半値幅と PLのストークス

その半値幅は実際の広い実空間範囲での井戸幅のゆらぎを反映していないためと考えられシフ 卜の井戸幅依存性を示している。なお， PR測定から求めた半値幅はローレンツ関数

る。このように，ストークスシフトの大きいPLスペクトルから得られる半値幅によって

スペクトルの半井戸中高のゆらぎ等を議論するのは正しくないことがわかる。図 3.5には.
20 

値幅が弁戸幅のゆらぎに起因するとして.その井戸隠依存性を計算した結果を実線で示し

である。 PRの半値幌およびPLのストークスシフトはこの計算結果と良く一致している

• PR 
ロ PL・Stokesshift 
-一一 calc.

が.PLの半値幅の井戸幅依存性は一致していなし、。

PRおよび PLから求めた遷移の半値編と PLのストークスシフトの井戸幅依

の一次微分を用いた結果得られたものである。この図からわかるように. 3者の値は 75，

100 

ロ

s 

40 60 80 

Well width (A) 

ロ

20 

15 

0 
0 

10 

5 

(〉

ωε)
三
工
〉
〉
比

図 3.5
存性.

100 Aの量子井戸については非常に良く一致している。このことから.PRスペクトルを

解析する場合，ローレンツ関数の一次微分を適用することは正しいことが磯認される。ま

た，ストークスシフトの井戸幅依存性がPR訓Ij定から得られた半値幅の井戸幅依存性と良

く一致することから，ストークスシフトの原因が井戸憾のゆらぎにあることがわかる。た
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第4章

X線回折による構造解析

量子井戸構造におけるエネルギー準位を計算する場合.井戸幅，混品組成等の構造に関

するパラメータを正確に知る必要がある。本研究においては，これらの構造に関するパラ

メータを決定するために X線回折を用いた。本章では.本研究で行った動力学的理論に基

づく構造解析の手法について述べることにする。

4.1 歪薄膜に対する回折条件

まず，本研究で取り扱う歪薄膜に対する回折条件を明らかにしておく。ここでは， (001) 

基板上に歪薄膜を成長した場合について考えることにする。

(h叫面を X線回折測定を行う対象とすると，その面間隔 dは，基板については

一一
(4.1) 

で与えられる。ただし，ここで αは基板の格子定数である。

一方，歪層の面内方向の格子定数がα11，ii函垂直方向の格子定数がむであり，かつ基板

の格子定数と

E 一αH
11 =-; (4.2) 

αム.
Cムーーー->

α 
(4.3) 

35 
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という関係にあるとき • (hk0面の面間隔 d+d.dは

α 
(4.4) d + d.d = 

h2 + P 12 
----------------
(1+ε11)2 . (1 + 0:ょ)2

で与えられる。

このとき，基叡及び歪層の (hk0面に対する Bragg角 OB及びOB+d.Oは，それぞれ

2dsin 0日=入 (4.5) 

2(d + d.d) sin(Os + d.O) =入 (4.6) 

となる。ただし， λはX線の波長である。

(4.1)(4.4)( 4.5)(4.6)式より

(hkν2 12 2 
一一+一「寸}判=(山2+ 12) sin2 (ο1+ ε引句11け1)2 い+C:l.) 

という関係が導かれる。

次に，歪の影響によって歪薄膜における (hk0面が基板の (hk0面に対して，どれだけ傾

くかについて考える。

(001)函と (hk0面とのなす角 vは守基板の場合には substrate 

i

一一
一一v
 

qM o
 

ru 
(4.8) 

となる。

一方，歪層の場合には. (001)面と (hkl)面とのなす宍I'P + d.¥Oは

l(1 +ε11) 
出 (cp+ 6伊)=，

j(h2 +が)(1+εょ)2+ 12(1 + e:1I)2 
(4.9) 

図4.1 歪薄膜に対する回折条件 基板に対する回折角が，表面に対しOB+'P， OB-CPで

あるのに対して，歪薄膜に対する回折角は (OB+CP)+(ム0+d.cp)， (OB -<p) + (60 -d.<p) 
となる.

で与えられる。

したがって.(4.7)(4.9)式より，導かれるようなム0，6cpの分だけ，基板の回折角からず

れた角度が，歪層の回折sJとなる。図 4.1にその様子を示す。この図に示すように，測定

する際の X線の入射方向を逆にすることで，回折角のずれがム0+6cpまたは6()-6'1' 
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になることがわかる。このように基板表面に対する入射角と回折角が等しくない非対称反

射の X線回折を 2方向から行うことにより， Bragg角のずれ l:::.()と (hk0面の回転角 /':，.<p

がそれぞれ求められる。

また， (4.9)式を変形すると

J2 tan2(<p + /':，.<p) 
(1 +ε上)2= 包空(1+ε11)2

h2+P  
(4.10) 

となり，(4.7)(4.10)式をまとめると

J h2+k2 sinfJ 1 
1 +ell = ¥加工Fτ12石Fτ/':，.fJ)石石工/':，.<p) 

( 4.11) 

， 5・n!1 j 

1+εょ一一一」一一一一一ーム一一一二一一 (4.12) 
ム -..jh可FτTisin(O + /':，.(}) cos(伊+的)

が得られる。したがって.実験的に求められた /':，.0，ムvを代入することによって，歪層の

面内方向及び面垂直方向の格子定数を求めることが出来る。

4.2 動力学的X線回折理論

この節では.動力学的 X線回折理論の基礎的事項について述べた後‘ 歪んだ結晶中にお

ける動力学的 X線回折理論の基本方程式となる Takagi-T削 pin方程式の導出までを行う

ことにする。

動力学的 X線回折理論の基礎となるのは Maxwell方程式である。 しかしながら， X線

の波長は原子関距離と同程度であるために，物質を連続媒質とするような通常の巨視的な

扱い方は出来ない [50]。したがって守まず，個々の荷電粒子による X線の散乱から考え始

める必要がある。ただし，付録Dに示すように.座標に依存する誘電怒 εを導入すること

で， X線に対しても MaxweLl方程式を適用可能となる。

これからの議論においては，真電荷密度p及び真電流密度jは存在しないものとし.物

質の透磁率 μを真空の場合と同じであると考えれば (μ=μ0)，取り扱うべき Maxwell方

程式は

θD 
rotH =一一

δt 
(4.13) 
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となる。 D及びH の時間依存性を

θH 
roもE=一μo一一ー

θt 

clivD =0 

divH = 0 

θD 
7ft =-2ωu 
δH 
3τ=ーωn

(4.14) 

(4.15) 

(4.16) 

(4.17) 

(4.18) 

として， (4.14)式の両辺の rotをとり， (4.18)(4.13)(4.17)式を順番に代入していくと

IotrotE =ω2μoD 

となる。さらに，D=εE= eo(1 + X)Eであることから.

附 otE=〈(i+X)E
C. 

(4.19) 

(4.20) 

となる。ただしE ここで，Xは物質の電気感受率である。また， 1/ C = .，soiioとし、う関係

を用いた。

電磁波の電場Eは，結晶中においては電子密度の周期的分布によって変調を受けて

E(r)=乞耳目p(ikg'r) (4.21) 

という形にフーリエ級数展開できる。ただい

kg = ko十g (4.22) 

で，gは結晶の逆格子ベク トルである。

次に，(4.21)式を用いて， (4.20)式の変形を行うことを考える。まず左辺の変形につい

ては

rotrot{Egexp(ikg'r)} =一{kgx (kg x Egn e叩 (ikg. r) 

= Ikgl2Eg[よんJexp(ikg . r) (4.23) 
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という関係を利用する。ただし• E9[ムk.lは

E9(よんl=-tIE仇×山 xEg)} 

で与えられ.k9に霊ー直な Egの成分ベクトルを表す。

一方，右辺については

X(r) =乞Xg'exp( ig' . r) 

という形にフーリエ級数展開できることを用いて

x(r)E(r) = I.:I.:x円 xp(ig'.r)Eh' exp(ikh， . r) 
g' h' 

=乞乞Xg_h，Eh'exp(ikg・r)
9 h' 

(4.24) 

(4.25) 

(4.26) 

となることを利用する。ただし• kg = g' + kh，とした。これらの結果から (4.20)式は

PIKA2E叫 l-fEg-K25XMEh'Hx州 r)= 0 

と変形できる。ただし， Kは

J( = ~ 
c 

(4.27) 

(4.28) 

で.真空中における X線の波数を表す。ここで， exp( -ikh . r)を(4.27)式にかけて，単

位胞について T で積分すると

Ikhl' Eh山 J= 1(2Eh 
+](2I.:Xト h，Eh，
" 

が得られる。これが，動力学的回折理論の基本方程式となる。

(4.29) 

Takagi [51，52J及び Taupin[53，54J はこの基本方程式が歪んだ結晶中においてどのよう

に表されるかを独立に導き出している。以下では，その方程式の導出を行う。

4.2.1 Takagi-Taupin方程式の導出

まず.歪のない完全結品を考える。この場合には，電気感受率は

X(r) =乞Xgexp(ig . r) (4.30) 
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という形にフーリエ級数展開できる。一方，歪んだ結晶中における電気感受率どは，歪が

十分小さければ

x'(r) =χ(r -u(ro)) (4.31) 

で与えられる。ただし• u(r)は座標 T における原子の変位を表すベクトルであり， roは.

歪によって Tへと変位した原子がもともといた位置を示すベクトルである。 (4.30)式を

(4.31)式に代入することによって

x'(r) =乞xgexp{ig.(r -u(ro))} (4.32) 

となる。しかしながら，歪んだ結晶が完全な周期性をもたなければ， (4.32)式に示すよう

なフーリエ級数展開はもはや出来ない。そのため. (4.32)式は何らかの修正を受ける必要

がある。その修正の方法として，Xgが?に依存すると考えることにする。すなわち.

xヤ)=乞沿い)e，，:p{ig. (r -u(ro))} (4.33) 

とする。ただし.ここで.沿い)の空間的変化はX線の波長と比較して，十分ゆるやかな

ものであると考えている。また，逆格子ベクトルはもはや空間で一定ではなくなるので， r 

近傍で定義される局所逆格子ベクトルという概念を次のように導入する(付録 E参照)。

g' = g-g (4.34) 

今の場合，g. u はX線の波長に比べれば，空間的に十分ゆるやかに変化しているものと

する。

Takagi [51，52JやTaupin[53，54Jの記述と合わせるために，以下では電気変位D に関す

る式を導くことにする。

まず，

D=ε。(1+X')E (4.35) 

という関係を用いて.(4.20)式を D に関する式に変形する。 x'<<: 1であることから

rot川 {(1-X')D} = [(2 D (4.36) 
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となる。さらに

rotrotD =ーマ2D+ graddjvD (4.37) 

となることと. (4.15)式より

マ2D + J(2 D = -rot rotx'D (4.38) 

が得られる。

歪んだ結品中における D についても (4.32)式と同様に

D(r) = L: D~(r )exp{τ (kg . r -g . u)} (4.39) 

という形に展開する。 ここでは• D~(r) も空間的にゆるやかに変化しているものと考える。

(4.39)式を用いると

となる。たfごし，

ザD(r)=乞{マ2D~ -iD~ ¥l2(g . u) + 2i(叫ーマ)D;
g 

-1叫12D~} exp{i(kg . r -g . u)} 

k~ = k. -g.rad(g. u) 

(4.40) 

(4.41) 

である。ここで，D~ 及び gι は空間的にゆるやかに変化しているから，その2次微分に

関しては無視すると. (HO)式は

ザD(r)=乞{2ゆ;マ)D~ -lk~12D~}exp何kg.r- g.u)} (4.42) 

と近似できる。

また. (4.33)式と (4.39)式より

xヤ)D(r)= L: L: x~， ( r) exp{ih' . (r -u)}D~， (r) exp{i(kg， • r -g'也)}

= L:L: x~ーが (r)D~， (r )exp {i(kg 'r -g. u)} (4.43) 
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となるから，

rotrot{x'(r)D(r)} =乞[rotrot(乞 X~_g ，D~，) + i¥l2(g . u)(乞ヰィD~，)

-i{(L: X~_g ， D~， ) ・マ}マ(g.u)+ik~{マ・(乞xい，D~，)}

-i(叫マ)(乞X~_gID~I)+叫 x{rot(L: X~_g，D~，)} 

- k~ x {叫 x(L: xい，D~， )}Iexp{i(kg・r-g.u)} (4.44) 

が得られる。ここでも • g.u の 2 次微分に関しては無視し，さらに x~ が微小量であるこ

とを考慮して.εg'X~_g ，D~1 の l 次以上の微分についても無視すると (4.44) 式は

rot rω{x'(T)D(T)}=FF|叫 12X~_g ， D~'(l.k;1exp{ゆトg.u)}

と近似できる。だだし

D~'(l. k;l =一昨{凡 x(k~ x D~，)} 
である。

したがって. (4.38)(4必 )(4.45)式より

(4.45) 

(4.46) 

手{2i(k~. \l)D~ + ([(2一 Ik~12)D~+1叫 12 予X~_g， D~'(l. k;l}叫(kg.r-g.u)} = 0 (4.47) 

となる。ここで. (4.27)式から (4.29)式を導いたのと同様の手続きにより，

叫ん;町D;=一([(2ー|月間 (4品)

が得られる。

さらに.波数ベクトルんをもっ入射波と，波数ベクトル kHをもっ回折波のみが存在

するという 2波近似を用いると.

2i(k~ . マ)D~= -J(2X~D~ -J(2X~HD，" ( 4.49) 

2i(k，" . ¥l)D，" = -/{2X，" D~ -J(2X~D，" 一 (I(2 ー Ik，" 12)D;' (4.50) 

となる。 ただし.D;14k;12D;.lk;122K2であることを用いた。なお.この表式は

Takagi [51，52Jが最終的に導き出した表式とは多少異なっていることに注意しておく。
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4.3 動力学的 X 線回折理論の超格子構造・量子井戸構造へ

の適用

前節で導出した Takagi-Taupin方程式に基づいて，趨格子構造や量子井戸構造のような

いくつかの層からなる構造に対して，動力学的 X線回折理論を適用する。なお.以下の議

論は Wie等の論文 [55]によるものであるが，論文中にいくつか間違いがあるので，その

部分については訂正しである。 Takagi-Taupin方程式を扱いやすい形式にすると

十0.'ii'DO(1')=仙(1')+ 1/!_HDH(1') 
ASH-VDH(T)=ψoDfI(1') +ψ1/Do(1')一日flDH(1')
1r 

(4.51) 

(4.52) 

となる。ただし，Do，1/(1')は入射波および回折波の複素娠慨，50，H は入射波及び回折波の

向きを示す単位ベクトルである。また，ψ0，1/ =一(e2/4町omc2)(入2/π)(FO，H/V)で，Fo，1/ 

は入射波と回折波に対する構造歯子，Vは単位胞の体積である。日H は

， ¥k1/¥2 
CY.fI = !一一/(2

(4.53) 

で，近似的に白1/--2(1J -I}a) sin 2IJaで与えられる [56]0 

深さ方向に依存した散乱振隠は

dX 今

2一 =P(l + ik)X2 - 2(y + ig)X + P(l +伏)
dA 

(4.54) 

という微分方程式で書き表すことができる(付録F参照)。ただし.

X = D1/(r)/-.IbDo(1') (4.55) 

b = ¥70h1/¥ (4.56) 

で，70，H は表面内向き，*直方向に対する入射波と回折波の方向余弦である。また.

A= (榊 If¥/入布石¥)z (4.57) 
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でzは深さを表す。その他の定義は

ψO，H = ψ~， 1/ + iψ;，H 

9 = (1+ b)ψ~/2\内 l -.Íb

(4.58) 

(4.59) 

(4.60) 

(4.61) 

k=ψ白/ψL

y = [(1+ b)尚一品川/2¥山¥-.Ib

である。 (4.54)式を解析的に積分すると

8XO + i(B + GXo) tan[8(A -Ao)] X(A)ー
8 - i(G + BXo) ta且[8(A-Ao)] 

となる(付録 G参照)。ただし，

(4.62) 

X(Ao) = Xo 

B = -P(l +伏)

(4.63) 

(4目64)

(4.65) 

(4.66) 

G = y+ ig 

8 = .;c仁ご豆言

である。ただし Pは偏光因子で

B
 

A
H
v
 

n
，b cd 0 

1

4

C

 

r
l
，J
、ーー、一一P 

(σ 偏光)

(π 偏光)
(4.67) 

で与えられる。

趨格子構造や，量子井戸構造のようにいくつかの層からなる構造に対して (4.62)式を適

用する場合には

v' _ sjXj_1 + i(Bj + GjXj_1) tan{8j(Aj -Aj_J)} 
ハ) 8j -i(Gj + BjXj_l) ta日{8j(Aj-Aj_i)} 

(4.68) 

という漸化式を用いて，次々に積分を実行していけばよい。最終的に， X線の反射強度は

¥Xn12によって求められる。

ただしこの漸化式は複紫数なので実際には扱いにくい。そこで，付録Hに実数部とEie:

数部に分けた表式をまとめておく。
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なお，歪の効果は白H によって考慮されている。反射面が基板に対して伊だけ傾いてい

て基板に対する入射角がO土vの場合には

日H = 4(1-fll)sinliBsぽ ψ{(1ー伊)sin IiB - sin Ii} 

+4(1一九)sinOBcos2cp{(l-cp)sinOB -sinli} 

土4(εムーεJI)sin OB cos 0 sincp cos cp 

である。また，実跡反射 (cp= 0)の場合には表式はもっと簡単になって

白H = 4(1一丸)sinOB{(l一九)si且OB-sinli} 

(4.69) 

(4.70) 

となる。なお，この白H の表式はいくつかの論文 [55，57Jで与えられているが，歪の影響を

正しく考慮.した表式はなし、。特に Wie等の表式 [55]は正しくないので注意が必要である。

第5章

GaAs/GaAsP歪障壁量子井戸構造にお

けるバンド不連続量

5.1 序

GaAsトーZP%歪ヘテロ構造については Matthewsと Blakeslee[1 Jがミスフィット転位の

無い GaAs/GaAsト%Pr歪超格子を作製するのに成功して以来.多くの研究がなされてき

た [5]0 この系のバンド不連続量に関する研究もその重要性から種々の方法によって研究

されてきた。しかしながら，この系が歪系であるにもかかわらず，バンド不連続量の歪に

対する依存性や混品組成に対する依存性等は明らかにされていない。この章では対象を

GaAs/GaAsJ_"P %歪障壁量子井戸に絞り守 この系におけるバンド不連続量及びその P組

成に対する依存性を研究した結果について述べる。

PR法では，PL法と異なり，エネルギー的に最も低い光学遷移だけでなく.より高エネ

ルギーの光学選移も観測することができる。実際，高い準位のエネルギー位置はバンド不

連続量に対して敏感であるため，エネルギー的に高い光学遜移に関する情報はバンド不連

続量を決定する上で有用である。さらに障壁芝居のバンドギャップに対応する光学遜移も観

測できるため.文献値を用いずに直接障壁の高さを得ることができる。以上のような PR

法の利点を活かしてこの研究を行った。

47 



図 5.1 GaAsjGaAsJ_rPr歪障壁量子井戸構造のX線ロッキングカーフe
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5.2 実験

本研究で用いた GaAsjGaAsJ_rP.，歪障壁量子井戸はすべて MOVPE法により成長を

行った [58J0 GaAs(100)基仮上に成長温度 6WC.成長圧力 60Torrで成長した。原料ガ

スには Ga(CHJh，AsHJ， PHJを用いた。井戸幅およびP組成はそれぞ今1.5-20nmおよび

0.15-0.23である。

量子井戸構造の決定には X線二結晶法を用いた。図 5.1は CUKat線を用いて得られた

(400)ロッキングカーブの一例である。図中，上の曲線は測定によって得られたロッキン

グカーブを，下の曲線は動力学的回折理論に基いて得られた理論曲線を示している。おお

ざっぱ』こ言って，包絡線のピークの位置が GaAst_rP• 障壁居中の P 組成に関係し. ピー

ク問の間隔が GaAs井戸層及び GaAst_rPr層の厚さの和に関係している。このようなこ

とからE この試料に対しては井戸層の厚さ 15.9nm.障壁庖の厚さ 44.0nm. P組成 0.23

と求めることができる。なお.この計算に用いたノマラメータを表 5.1にまとめておく。こ

こで.GaAs(lOO)基板上にコヒーレントに成長した GaAsJ_rP"層では面垂直方向の絡子

定数は

。 f. 2C12αGaAs一αGaA.P¥
αE叫 sP=αGaAsP ¥1ーで一 ー j 

¥ Cll uCaAsP ノ

(5.1) 

で与えられることを用いた。ただし， αGaASlaGaP及びαGa.AsPはそれぞれ GaAs，GaP及び

GaAst_rP• の歪んでいない状態での格子定数である。なお.表 5.1 に載せた GaAst_"P"

の格子定数の表式は Straumanis等 [59Jの結果に 2次式をフィッティングさせることによっ

て求めたものである。 Cltおよび C12は GaAsl_rP"の弾性定数で

q-zαGapc，G1aP + (1 -x)αG山 CRMS
J-

aCaAsP 

mGaPC?tP + (1 -x)αG山 ctAS
C12 = 

αGa.A5P 

(5.2) 

(5.3) 

で与えられる。ただし， cS山および cfPはそれぞれ GaAsおよび GaPのijiii性定数であ

る。 X線の原子散乱因子には DoyleとTurner[63Jが相対的 Hartl'ee-Fock法による波動関

数に基づいて計算した解析関数を利用 した。原子散乱因子の分散補正項には表 5.1に載せ

た値を用いた [62J0 
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表 5.1 GaAsJGaAsト xPr歪障壁量子弁戸構造の X線回折ロッキングカーブの計算に用
いたノ守ラメータ.

Parameters 

-τ(A) 
Cll(x101O NJm

2
) 

C12(xl01O NJm2) 

GaAs GaP GaAsl_xP x 

5.65325. [59J 5.4509 [59J 5.6532 -0.2174x + 0.0151x2 [59J 
l1.88160J 14.12 [61J s田 text

5.38 [60J 6.393 [61J 5田 text

Ga As P 

t::.f' -1.354 [62J -1.011 [62J 0.283 [62J 
t::.f" 0.777 [62J 1.006 [62J 0.434 [62J 

さらに， (511)非対称反射X線回折によって GaASI_xPr障壁層がほとんど緩和してい

ないことを確かめた。

このように，精密に試料の構造の決定を行った後，光変調反射分光測定を行った。試料

からの反射光は光電子増倍管(浜松ホトニクス R633)を用いて検出した。試料を変調する

ための光源+こは Arイオンレーザ (488nm)を用いた。チョッピング周波数は 210Hzとし

た。 PR測定はすべて室温で行った。

5.3 結果及び考察

図 5.2に GaAsJGaAsl_xPx歪障壁量子井戸の試料の構造を，図 5.3にそのパンドライ

ンア γプを模式的に示す。 GaAsl_xPX歪障壁層では2軸のヲ!っ張り応カのため，図 5.3に

示すように電子一軽い正孔聞のバンド‘ギャップの方が電子ー重い正孔間のバンド‘ギャップより

も狭くなっている。ここで後の議論のために，伝導帯，重い正孔の価電子帯およひ'軽い正

孔の価電子帯のバンド‘不連続量をそれそ':ht::.E.・t::.E.hおよび t::.E.1と定義する。

図5.4に GaAsJGaAsI_XPr歪障壁量子井戸から得られる典型的な PRスペク トルを示

す。この試料の井戸煽および P組成はそれぞれ 15.9nmおよび 0.23である。この図から

明らかなように n=3までの量子準位に対応する光学遜移が明瞭に観測されている。また

歪によって分裂している GaAsト xPr ffi障壁層のバン ドギャyプに対応する遷移も観測され

ている。フィッテイング曲線を得るために，非線形最小二乗法 [64Jを用いた。
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4咽トー GaAs1..P. strained barrier 一---..

GaAs well 

4‘一IGaASl・.P.strained barrier I一一ーー

GaAs(100) substrate 

図5.2 GaAsJGaAsl_xP r歪障壁量子井戸の試料構造.

GaAsP barrier GaAs well 
(strained) (unstrained) 

C.B. 

L.H. 
H.H. 

GaAsP barrier 

(strained) 

図5.3 GaAsJGaAsl_rP x歪隊壁量子弁戸構造におけるパンドラインアップ.
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5.3. 結果及び考察 53 

図5.5はGaAs/GaAsl_rP'"歪障壁量子弁戸構造の PRスペクトルの井戸幅依存性を示

したものである。これらの試料においては P組成はほぼ 0.23である。弁戸幅が狭くなる

につれて.量子準位が次第に高エネルギー側へシフトし.観測される遷移の数も減ってい

くのがわかる。一方， GaAs1_"，P"，歪障壁層のバンドギャップに対応した遷移は井戸幅が変

化しでもほとんどその位置を変えなb、。このことからも図 5.5中に示した光学選移の同定

が正しいことがわかる。

1.5 1.6 

Energy (eV) 

1.7 

1.5 x 1Q-'r-iThτ 

GaAsli 

RT 

0:: 
旨 0.0

d 
.出¥.民

d

RT 

Expt. •••••• 

Fit -一一一一

-1.5 x 10-' 

1.4 

Ga.A.s/GaAsP SQW (x c= 0.23) 

1.4 
A 

1.5 1.6 1.7 

Energy (eV) 

図5.4 GaAs/GaAsl_"'P r歪障壁量子弁戸の PRスペクトル.

図 5.5 GaAs/GaAsl_rP r 歪障壁量子弁戸の PRスペクトルの弁戸幅依存性.

今まで示してきたPRスペクトルから得られた結果を有効質量近似に基いた量子準位の
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表 5.2 GaAsfGaAsl_rPr歪障壁量子井戸の量子準位の計算に用いたノぞラメータ.

GaAs GaP GaAsl_rP r 

electron effective m白 s mo 0.067 0.17 [65] linear interpolation 

Lutti碍erparam直ters 1'1 6泊 [66] 4.04 [67] linear interpolation 

1'2 2.10 [66] 0.53 [67] linear interpolation 

表 5.3 応力がゼロの場合の GaAsfGaPヘテロ界面における価電子帯のバンド不連続量.

6.Eν 
本研究 1面:f:80meV 

I<atnani and Margaritondo 630土 150meV 

Gourley姐 dBiefeld 600土50meV 

Zhang et al. 390 meV 

計算と比較することにより.バンド不連続量を求めることができる。この計算に用いたパ

ラメータを表 5.2にまとめる。なお.ここでは 80との総合の影響を考えていない。

その結果，図5.6に示すようなバンド不進続量の P組成依存性カt得られた。この図からわか

るように.バンド不連続量は実験を行った組成の範囲内ではP組成に対してほぼ線形に依存

していることがわかる。したがって曹伝導帯のバンドオフセット比Qe(=6.Ecf(6.Ee+6.E凶))

は，この組成範囲内では，ほぽ一定であり， 0.57士0.05と求められた。

次に，本研究の結果と他の研究結果との比較を行うことにする。

I<atnaniとMargar.itondo[68]はシンクロ卜ロン放射光を用いた光電子分光測定により.

GaAsfGaPヘテロ界面における〔歪のない状態での)価電子帯のバンド不連続量を6.E.= 

630土150meVとしている。

また， GourleyとBiefeld[69]はGaAsfGaAsl_xPx歪超格子について PLE測定を行い応

力がゼロの場合の GaAsfGaP界面における価電子待のバンド不連続霊を 6.Eu= 600土50

meVと見積もっている。

これらの結巣と比較を行うために，本研究の結果から変形ポテンシャル理論に基づいて，

>" ロ

占} 4 tB 

。
、d
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。。 0.1 

T 
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Phosphorus composition 
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0.3 

図5.6 GaAsfGaAsl_rP r歪障壁量子井戸のヘテロ界面におけるバンド不連続量



56 第5j言 GaAsfGaAsP歪障壁量子井戸構造におけるバンド不連続量

表 5.4 GaAsfGaPヘテロ界面における応力がゼロの場合の価電子帯のバンド不連続量

を計算するために用いたパラメータ

GaAs GaP 

九 (eV) 3.1 [70] 3.0 [70] 

b (eV) ー1.66[28] -1.5 [29] 

応力がゼロの場合の GaAsfGaP界面における価電子手替のバンド不連続量 d.Eνを見積もっ

た。 d.Evは次式を用いて計算を行った。

叫 =d.Evh -{2av (可主)+b(円子~)}εロ (5.4) 

たた'し， αuは価2恵子手持に対する静水圧変形ポテンシャル.b'ません断変形ポテンシャル，
Cl1および Ct2は萌i性定数， εZ% は GaAst_zPr層内の 2軸歪で

αGaAs -ー αGaAsP
f.r一

αGaAsP 
(5.5) 

で与えられる。ただし.αG叫sおよび αG叫，pは GaAsおよび GaAst_rPrの歪んでいない

状態での格子定数である。

X = 0.23における.応力がゼロの場合の価電子帯のバンド不遮続量を求めると，d.Ev(X = 

0.23) = 90土20meVとなる。この計算においては，表5.4に載せた値を線形補間して用い

た。さらに，この応力がゼ.ロの場合の価電子帯のバンド不連続量がP組成に対して線形に

変化する [69，71]と仮定すると， GaAsfGaPヘテロ界面においては d.Ev= 380土80meV 

というイ査が得られる。この値は他の研究結果に比べてかなり小さい値となっている。

他の研究と結果が一致しないことに対しては，いくつかの理由が挙げられる。第一に，光

電子分光測定 [68]では Geや Siをreferenceとして用いてバンド・不連続量の決定を行って

いるため，直接 GaAsとGaPのバンド不連続量を測定したわけではない。しかも，彼ら

は測定の対象となる試料の上に，室温で Geや Siを蒸若しているので.エピタキシャル成

長せず.界面準位が多く存在すると考えられる。また.一般的に光電子分光におけるエネ

ルギ一分解能はあまり高くないため，誤差の多い測定となる。
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表 5.5 GaAsfGaAsト rPz(x = 0.23)歪障壁量子井戸のヘテロ界面におけるバンド不連
続量

本研究 Pistol a日dLiu 

ムE.(meV) 110 90 

d.Ev1 (meV) 30 80 

d.Evh (meV) 80 140 

Q. 0.57 0.39 

第二に GourleyとBiefeld[69]の場合には軽い正孔の準位とスピン軌道相互作用によっ

て分裂した準位との結合を考慮していないために結果が違ってしまったと考えられる [72]。

一方， Zhang 等 [73] の GaAsfGaAst_rP• “歪井戸"量子井戸構造に関する研究によって

得られた結果から応力がゼロの場合の価電子帯のバンド不連続量を見積もると 390meVと

なり.本研究の結果と良い一致を示す。

最近， PistolとLiu[74]が，本研究で用いた試料とほぼ同様な試料についての PLE測定

の結果を報告している。その結果を図 5.7に示す。図中，実線矢印で示されているのはVan

de Walleの modelsolid理論 [71]から得られるバンド不連続量を用いて計算された光学遷

移エネルギーである。このとき彼らが用いたバンド.不逮続量及びそれから求まるバンドオ

フセット比を表 5.5に示す。表 5.5には本研究で得られたバンド不連続霊及びバンドオフ

セット比も比較のために載せておく。

彼らの計算結果は， lHや 1Lのように低いエネルギーに位置する遷移に対しては一致し

ているが，彼らも論じているように 2L遷移に対しては計算結果の方が実験よりもかなり

高エネルギー側になっている。

これは彼らの用いた伝導帯のバンドオフセット比が正しい値よりも小さいためであると

考えるのが妥当である。実際.本研究で得られた結果に基づいてエネルギー準位を計算す

ると.彼らの得た PLEの結果について 2L遷移も含めてすべてうまく説明することができ

る。その結果を図 5.7に破線矢印で示している。このことからも，今回得られたバンド不

述続震が信頼性の高いものであるといえる。
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我々の報告の後で， GaAsfGaAs1_rP rヘテロ界函におけるバンド不連続量に関して報告

がされている。静水圧下におけるフォトルミネッセンス測定 [75ト[77]によって価電子帯の

バンド不連続量を見積もったもので.応力がセ、ロの場合の GaAsfGaAso曲Po・32界面の価電

子稽バン ド不連続量 90土20rneVとしている。この結果を GaAsfGaP界面の場合に外持

すると 280土60meVとなり.我々の実験結果と近い値となっている。

また.この構造においては.井戸煽を狭くしていくと， LHとHHに対するそれぞれのポ

テンシャル障壁の高さの違いを反映して， LH準位と HH準位が入れかわることが予想さ

il1H 

~# 

PLE T・2K

k 

れる。我々は円偏光 PLEを用いて LHサプバンドと HHサフ.バンドを明確に区別するこ

とによって，その様子を観測した [78]。このときの入れかわりの様子及ひ'遷移エネルギー

の井戸幅依存性は図 5.8に示すように，Qc = 0.57という値を用いた計算結果と非常に良い
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一致を示す。このことも本研究で得られたノ〈ンド不連続量が正確であることを示している。

まとめ5.4 

。
D r 

PL 

1)，、，.

pト
目
的

Z
凶
ド

z-
凶
〉
『
ト
〈
」
凶
出

光変調分光法が高エネルギーの準位も観測できることを利用して，GaAsfGaAst_rP r歪

障壁量子井戸のヘテロ界面におけるバンド.不進続量を調べた。その結果，バンド不連続量

はP組成Zく 0.23の範囲ではほぼ線形に変化することがわかった。また伝導帯のバンドオ

フセット比は Qc= 0.57土0.05であることがわかった。この結果は PistolとLiuのフォト

ルミネッセンス励起スペクトルの結果を十分に説明できる。さらに.応カのない状態の価
740 760 800 760 

WAVELENGTH (om) 

820 840 

電子帯のバンド不連続量を見積もると 380土70meVとなる。この値は GaAsfGaAsl_rPr 

歪“井戸・?量子井戸構造から得られた結果とよく一致する。以上のことから，今回得られた

値は，従来報告されていた値と比べて，信頼性の高いものであると考えられる。図5.7 PistolとLiu[74]の測定した PLEスペクトル実線矢印は Vande WaIle [71]の

理論から得られたバンド不連続量を用いて計算した遷移エネルギーを.破線矢印は本研究

で得られたバンド不連続量を用いて計算した遷移エネルギーを示す.
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図5.8 円偏光PLEによって求められた光学遷移エネルギー.LHサフ'バンドと HHサ
フバンドの入れかわる様子が.本研究で得られたノ〈ンド不連続量を用いた計算結果と良い
一致を示す

第6章

GaAsP/GaP歪量子井戸構造におけるバ

ンド不連続量

6.1 序

この章では • GaAsl_xP x/GaP歪量子井戸構造におけるバンド不連続霊に関する研究結

果について述べる。この系は GaAs/GaAsI_XPx歪障壁量子井戸機造の場合と異なってい

る点カ旬、くつかある。第ーに，井戸層が歪む系である点，第二に.P組成が大きいために，

最小エネルギーギャップが間接遷移裂の領域になっている点である。特に，第二の点は前章

で述べた GaAs/Ga.ASt_xPx歪障壁量子井戸構造の場合と比較した場合.重要な違いであ

る。 PR法では間接遜移ギャップに関する量子準位ではなく，それよりも大きなエネルギー

ギャップを持つ直接選移ギャップに関する量子準位を測定することになる。本研究では， PL 

測定によって，間接遜移ギャップに関する情報も得られたので.PR法によって得られた結

果との整合性も検討する。

6.2 実験

図 6.1に実験に用いた試料の構造を示す。試料は MOVPE法を用いて作製した。 X線

回折で構造を決定するのに都合が良いように.井戸層が5層ある多霊堂子井戸構造を作製

した。井戸層の P組成は x~ 0.82とした。 GaP障壁層の厚さは 600λ程度として.井戸

間での結合が無視できる程度に十分厚くしてある。この構造では，基板に GaP(100)を用

61 
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6.2. 実験 63 
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図 6.1 GaAShrPr/GaP歪量子井戸の試料構造.

表 6.1 GaAsl_rP r/GaP歪量子井戸構造におけるバンド不連続量を決定するために用い
た試料の構造.

sample well width (A) barrier w凶 h(A) P composition in well layer 
A 30.4 485.2 0.807 
B 63.4 624.1 0.832 
C 91.1 640.5 0.818 

-4000 2000 -2000 

d.s(arcsec) 

。
いているために GaASl_rPr井戸層が歪層となる。試料の構造は X線二結晶法によって決

定した。図 6.2-6.4に GaASl_rPr歪量子井戸の X線回折ロッキングカーブを示す。図中，

下が実験で得られた曲線，上が動力学的回折理論に基づく計rf-ーによって得られた曲線であ

る。この計算には第 5章の表 5.1にまとめであるパラメータを用いている。高次のサテラ

イトピークが明瞭に見られることから周期性や組成の均一位がよいと考えられる。 X線回

折の測定結果から.それぞれ，表 6.1にまとめたような構造であることがわかった。

光変調反射分光の励起光には He-Cdレーザ(325nm)を用いた。これは GaPの直接遜移

ギャップよりもエネルギーの高い励起光を用いることによって.表面電場を十分に変調する

図 6.2 GaAsl_rP r/GaP歪量子井戸構造の X線回折ロッキングカーフ:測定結果に理

論曲線をフィッティングさせることによって，井戸層内の P組成 x= 0.807，井戸層厚
30.4 A .障壁層厚 485.2Aと決定できる.
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GaAs1_xPx/GaP MQW 
x = 0.818 
Lz = 91.1 A 
Lb = 640.5 A 

GaP(004) 

図 6.4 GaAsl_"'P r/GaP歪量子井戸構造の X線回折ロッキングカーフ1測定結果に理
論曲線をフィッティングさせることによって，井戸層内の P組成 x= 0.818.井戸層厚
91.1 A，障壁屑厚 640.5Aと決定できる
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ためである。反射光の検出には光電子増倍管(浜松ホトニクス R633)を用いた。また.PL 

測定においても励起光に He-Cdレーザ (325nm)を用いた。 Arレーザ (488or 514.5 nm) 

のような H争 Cdレーザより波長の長いレーザを用いた場合，試料深くまで光が侵入する結

果，基板の不純物準位に関する発光が観測されるが，それらが邪魔になるのを避けるため

である。

6.3 結果及び考察

図 6.5-6.7 は GaAsl_~P"，/GaP歪量子井戸から得られる PRスペクトルである。測定温

度は 80Kである。 GaP(Eo)及び GaP(Eo+.6.0)はそれぞれ GaPのr点におけるバンド

ギャップ及びスピン軌道相互作用によって分裂したバンドギャップに対応している。図中に

示しである量子準位に関する遷移は，いずれも r点において形成された量子準位によるも

のである。

PR測定から求められる遜移エネルギーと.伝導帯のバンドオフセット比Qcをノfラメー

タとして量子準位計算を行った結果をまとめたのが図 6.8-6.10である。ただし.Qcの定

義は

Qc = .6.Ec/(.6.Ec + .6.E.h) )
 
-no (
 

としている。

量子準位の計算に用いたパラメータを表 6.2にまとめる。なお，この計算においては第

3章で述べたような LHとsoとの閣の結合を考慮している。 LHとsoの結合を考慮し

た場合としない場合の違いを試料 B(x = 0.832， Lz = 63.4λ)について示したのが図 6.11

である。 LHとsoの結合を考慮した場合としない場合とでは計算結果に最大 10meV程

度の迷いが生じ，伝導帯のバンドオフセット比に対する依存性も大きく異なる。また.PR 

iJUJ定から得られた遷移エネルギーとの一致も良くない。特に，他の材料からなる量子井戸

構造と比較した場合.この GaAsl_~P~/GaP 歪量子井戸構造では企o が小さいという点と，

井戸層が歪んでいるという点から.LHとsoの結合を考慮することが重要となってくる。

遜移エネルギーの計算には励起子の効果も含めている。励起子の束縛エネルギーについ
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図6.6 GaAsl_"'P :fGaP歪量子井戸様造 (x= 0.832， L. = 63.4 A)の80T<における PR
スペクトル.
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図 6.8 P組成3;= 0.807 .井戸幅 30.4λのGaASl_xPx/GaP歪量子井戸構造に対する
PR測定から得られた遷移エネルギーと，伝導帯のノ〈ンドオフセット比 Qcをパラメータ
とした量子準位計算による遷移エネルギーとの比較.水平な線が実験値を，曲線が計算値
を示す
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を示す
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図6.10 P組成 x= 0.818，井戸幅91.1λのGaAsトrPr/GaP歪量子弁戸構造に対する
PR測定から得られた遷移エネルギーと，伝導手替のバンドオフセット比 Qcをパラメータ
とした量子準位計算による遷移エネルギーとの比較.水平な線が実験値を，曲線が計算値
を示す
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図 6.11 LHとsoの結合を考慮.した場合としない場合の量子準位計算に基づく遷移エ
ネルギーの途い.実線は結合を考慮した場合に，破線は考慮.しない場合に対応する.
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表 6.2 GaAsl_xP x/GaP歪量子井戸における量子準位の計算に用いたパラメータ

GaAs GaP GaAs1_xP" 
E:r (eV) 1.507 (80 K) 2.878 (80 K) 1.507 + 1.182x + 0.190x2 (80 K) 

lふ19(6 K) 2.888 (6 K) 1.519 + 1.179x + 0.190x2 (6 K) 
E~nd (eV) 1.981 (6 K) 2.350 (6 K) 1.981 + 0.159x + 0.210x2 (6 K) 
60 (eV) 0.341 0.08 linear i且terpolation

m"/mo(r) 0.067 0.17 [65J linear interpolation 

m~/mo(X) 0.257 0.25 linear interpolation 

mi/mo(X) 1.8 0.91 linear interpolation 

/1 6.85 [66J 4.04 [67] linear interpolation 

/2 2.10 [66] 0.53 [67J linear interpolation 
α(eV) -8.4 [28J 9.9 [29J linear interpolation 
b (eV) ー1.7[28J ー1.5[29J linear interpolation 

El (eV) 1.06 2.3 [29J linear interpolatioロ
E2 (eV) 8.6 6.3 [29J linear interpoJation 
ε。 12.74 [79J 10.86 [79] U且earinterpolation 

ては Mathieu等 [80Jによって導き出された解析的手法を用いて計算を行った。

PRスペクトルより遷移エネルギーを導く際の誤差を考慮すると，伝導帯のバンドオフ

セット比 Qcは試料 A(x = 0.807， L; = 30.4λ)については Qc= 0.61土0.13，試料 B

(x = 0.832， L; = 63.4 A)については Qc= 0.59土0.05，試料 C(3.' = 0.818， L， = 91.1λ) 

については Qc= 0.63土0.07と求められる。これらの試料の組成範囲内においてはバン

ドオフセット比に大きな違いはないと考えられる。したがって， GaAsl_xP .r/GaP歪量子

井戸のヘテロ界面における伝導帯のバンドオフセット比は.これらの値の共通な部分の

Qc = 0.60士0.04であると考えられる。

次に.この系について PL測定によって得られた結果を示す。ここで， PL測定によっ

て得られた結果は，間接ギャップである X点に関する情報であることを注意しておく。な

お， GaPのような X点が伝導帯の最小となる HトV半導体では伝塁手帯の XfとX3の悶

の相互作用によって，"camel's back"構造をもち.実際には X 点から少し総れた点が伝

導帯の最小点になることが匁lられている [81J-[84]。しかしながら，“camel'sback" の~さ
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は3meV程度と浅いことと.本研究で用いた量子井戸構造においては量子化軸は有効質

量m;の方向に対応することから，その影響については考えていない。また，以下での記
述においても，伝導帯の最小点を便宜的に X点と呼ぶことにする。

図 6.12-6.14は GaAsl_xPx/GaP歪量子弁戸の 6Kで測定した PLスペクトルである。

いずれのスペクトルにおいてもフォノンを介さない遷移 (NpX)と LAフォノンが関与
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図 6.12 GaAs1_xP x/GaP歪量子井戸 (P組成 x= 0.807 ，井戸嶋 L，= 30.4λ)の 6K
におけるフォトルミネッセンススペクトル.

した遜移 (LAX)とが明l僚に観測されている。また， TAフォノン. TOフォノンが関与
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図 6.13 GaAsl_rP，，fGaP歪量子井戸 (P組成 x= 0.832.井戸板 L，= 63.4 A)の61<
におけるフォトルミネッセンススペク 卜ル.

図6.14 GaAsl_rP，:fGaP歪量子井戸 (P組成 x= 0.818.井戸幅 L，= 91.1λ)の6K
におけるフォトjレミネッセンススペクトル
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表 6.3 PL測定より求められたフォノンエネルギー.

TAX LAx TOx 

L， = 30.4A， x = 0.807 12 30 44 
L， = 63.4 A， x = 0.832 11 30 44 
L， = 91.1 A， x = 0.818 11 30 44 
GaP [85J 13.2 30.9 43.8 

した遷移 (TAX，TOX)も観測されている。 PL測定から求められたフォノンエネルギーを

表 6.3にまとめておく。あわせて.中性子散乱によって求められた GaPのフォノンエネル

ギーの結果 [85Jも載せておく。このように PLから得られた結果と中性子散乱によって得

られた結果との一致は良く，この同定が正しいことがわかる。フォノンを介さない遷移は

GaAsl_xPr井戸層が混品であるために組成のゆらぎが生じ，k空間での運動量保存則が厳

密に成り立たなくなっているために観測される。

図6.15には GaAsl_rPr/GaP歪量子井戸におけるフォノンを介さない遜移による PLの

ピークエネルギーの井戸幅依存性を示した。試料ごとに井戸庖の P組成が多少異なってい

るものの，量子閉じ込めによって光学遷移が高エネルギー側へシフ卜していることが，この

図から明らかである。黒丸は元々の実験値，白丸は組成の逃いを考慮して補正した値であ

る。したがって観測された PLピークは X点に形成された量子準位に対応する遷移であ

ることがわかる。図中に示した笑線はr点における伝導待のバンドオフセット比 Qc= 0.60 

という，PR測定から得られた結果に基づいて P組成x= 0.82の GaASl_rPr歪量子井戸

に対して計算されたものである。実験値の方か計算値よりも低エネルギー但IJにある。これ

は励起子の束縛エネルギーを考慮していないためである。 PLによって観測されている発

光ピークは不純物に束縛された励起子によるものであることが， PLスペクトルの混度依

存性からわかっている。図 6.16にGaASl_xPr/GaP歪量子井戸 (x= 0.832， Lε= 63ιλ) 

のPLスペクトルの混度依存性を示す。温度を上げるにつれて.低エネルギー側のピーク

(Dt)が消失し.高エネルギー側に新たなピーク (E{lが現れる。この高エネルギー制IJの

ピーク (E;)は自由励起子による発光ないしは束縛励起子の励起状態による発光であると

6.3. 結果及び考察 79 

図6.15 GaAsI_XP，)GaP歪量子井戸のフォトルミネッセンスピークの井戸幅依存性.
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考えられる。

このように.発光ピークはバンド端から自由励起子の束縛エネルギーと束縛励起子の束

縛エネルギーの分だけ低エネルギーに位置している。図 6.15に示した破線は励起子の束縛

エネルギーを仮に 34meVとしてプロッ卜したものであるが，実験結果とよく一致してい

る。 したがって.PRによって得られた r点に関する結果と PLによって得られた X 点

に関する結果は矛盾しないことがわかった。

実は.PRから得られた r点における伝導帯のバンドオフセッ卜比Qc= 0.60という結果

から間接ギャップとなる X点におけるパンドラインアップはtype1であることが導き出され

る。その計算過程を示したのが図 6.17である。まず.GaPと.GaPに格子整合するように

歪んだ GaAsl_zPzのr点におけるパンドラインアップを考えると，ムEccr)= 133 meV， 

6Evh = 89 meVとなる。価電子帯のバンド不連続量 6E仙の内，静水圧による寄与が

.22 meV，対称性低下による寄与が十19meVである。したがって，応力がゼ.ロの状態での

バンド不連続量はムEv= 92 meVとなる。次に，この値を基準に伝導帯の X点における

バンド不連続量を考える。歪んでいない GaAsl_zPzからスター卜すると，まず，静水圧

の効果によってー38meVシフトする。さらに対称性の低下によって.3重縮退していた X

点が分裂し. .28 meVシフトする。その結果 X点においては 6Ec(X)= 71 meVのバン

ド不連続量を生じる。

なお. OSbOUfllのグループの研究では. GaAsl_xP x/GaP歪趨格子におけるパンドライ

ンアップは typeIIであるとしている。このように結果が異なる理由の一つは本研究の場

合ι歪の加わり方が違うためであると考えられる。彼らの用いた構造では GaPがヲ|っ張

り応力を GaAsPが圧縮応力を受けている。もう一つの理由は X点に対する静水圧の効果

についての取扱いの速いにある。彼らは体積が小さくなるとき X 点のバンドギャップは広

がるとしている(例えli.Reference [51 p.4 70， Fig. 6を参照のこと)。これは Mathieu等

の実験結果 [29Jと逆になっていて明らかに間違いである。以上のようなことから，この系

はtypeIlであると誤って解釈されてきたのではないかと考えられる。

これに対して.本研究の結果からは，間接ギャップにおけるバンドオフセット比は仏=

0.44と求められ，伝導帯のバンド不:iili統量は比較的大きいことがわかる。この相対関係
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図6.16 GaAsl_rPx/GaP歪量子井戸のフォトルミネッセンススペクトルの温度依存性.
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図6.17 GaAst_xP x/GaPヘテロ界面における r点.X点の相対関係.
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をもとにして量子井戸におけるパンドラインアップを模式的に示したのが図 6.18である。

図6.15からわかるように，フォノンを介さない光学遷移のエネルギーは，常に GaAst_zPz

井戸届のバン ドギャップよりも大きい。このことも X点におけるパンドラインアップが

type 1であることを示している。
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図 6.18 GaAst_xP x/GaP ~量子井戸構造のパンドラインアップ.

6.4 まとめ

光変調反射分光法によって.GaAst_zP z/GaP歪量子井戸におけるr点に形成された量子

準位に関する遷移を観測し，その結果から，伝導稽のバンドオフセット比がQc= 0.60土0.04

であることがわかった。さらに，フォトルミネッセンス測定によって.X点に形成された

量子準位に関する遜移を観測した。光変調反射分光の測定結果から.X点におけるパンド

ラインアップは type1であることが明らかになり，この結果はフォトルミネッセンスから
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得られた結果と一致することがわかった。さらに.従来.この系に関しては伝導帯のバン

ド不連続量はほとんどゼロに近いか極めて小さいと考えられていたが [86J，本研究ではそ

れが正しくないことがわかった。

第7章

Ge/SiGe歪障壁量子井戸構造におけるバ

ンド不連続量及び界面の評価

7.1 序

Si'ま現在，大規模集積回路に使われる最も主要な半導体材料であるが， この Siが太万

打ちできずに，化合物半導体の使われているのは，主に発光デバイスと高速トランジスタ

の2つの分野である。これは， Siが間接選移裂の半導体であるということと，有効質量が

化合物半導体に比べて重いことによる。しかし，それだけではなく， Siに対してヘテロ界

面を形成するような材料がなかったことも大きな要因の一つである。実際に，化合物半導

体の場合でも，半導体レーザや変調ドープトランジスタ等のデバイスについて考えれば明

らかなように，ヘテロ桃造がなければいずれも実現は不可能であった。

ところが，このSiに対するヘテロ材料として有望であると考えられ，近年盛んに研究が行

われるようになってきたのがSi1寸 Ge"である。第2章でも述べたように， Si/Si1_xGexヘテ

ロ構造において変調ドーピングを行うことによって移動度の増大が観測されている [22，23J。

また，超格子によるバンドの折り畳み効果を利用した疑似直接選移への転換も期待されて

いる。

このような Si1_"Gex系において，Ge/Si1_xGexヘテロ構造は変調ドープトランジスタへ

の応用が期待されるヘテロ構造の一つである [87，88)。その理由はこのヘテロ檎迭の場合，

Ge層がチャネル居となるために Si1_.Ge"層がチャネル庖となる他のヘテロ構造の場合と

85 
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比較して有効質量が小さく，合金散乱がない点から，より高移動度の特性が期待されるか

らである。バンド不連続最やヘテロ界面の平坦性は変調ドープトランジスタの特性に大き

く影響するので.それらについて知ることは重要である。しかし• Si1_zGez系のバンド不

連続量に関しては.いくつかの研究があるものの必ずしも結果が一致していない [89ト[94J。

また Geは間接型半導体であるために GaAs等の III-V族化合物半導体で良く行われて

いるような PL等の光学的手法に基いた界面の平湿性等に関する研究 [19，95Jは皆無といっ

てよい状況である。その点.PR法は直接選移ギャップが最小エネルギーギャップでなくて

も測定を行えるから.このような系において界面の評価を行うためのほとんど唯一の光学

測定法といえる。

7.2 実験

試料には Ge(lOO)基板上に成長した Ge/Si'_rGer歪障壁量子井戸を用いた。結品成長

は国体ソース Si分子線エピタキシ一法によって行った。 Geの成長には Knudsencellを，

Siの成長には電子銃蒸発源を用いている。 Ge基板は有機洗浄した後.10% H202水溶液で

30秒間エッチングし冒 3分間純水ですすぐ。これを 3回繰り返す。その後.洗浄した基仮

を成長室まで導入し.80000で10分間加熱し.酸化膜等を取り除く。表面を平坦にする目

的で，量子井戸機造を作製する前に.900 AのGeバッファ庖を成長する。成長温度は 400

から 50000で成長速度は約 1A/sで行った。なお，成長中の圧力は 10-7Pa以下である。

実験に用いた試料の構造を図 7.11こ示す。 Ge(001)基板上に Si，_.Ge.層を隊壁!冒とした

量子井戸構造を作製している。この構造においては Si1_rGe.障壁層が歪層となる歪際壁

量子井戸となっている。

試料の構造を正確に決定するために X線回折二結晶法を用いた。 X線源には Oul(a， 

(λ= 1.5406λ)を使い. Ge(400)基板を第一結品とした。 X線回折ロッキングカーブを動

力学的回折理論に基づいて計算し，実験データにフィッテイングさせることによって，井

戸層及び障壁芝居の厚さと障壁層の Ge組成を決定した。図 7.2に Ge/Si，_.Ge.歪障壁量

子井戸構造から得られた X線回折ロッキングカーブを示す。上が実験的に得られた曲線，
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Si，・xGexstrained barrier 
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図 7.1 GejSiト .Ger歪障壁量子井戸の試料構造

下が計算から得られた曲線である。このようなフイッテイングから.この試料については

Si1_%Ger障星芝居中の Ge組成は 0.908.井戸層の厚さ 192A .隊壁屈の厚さ 450Aであ

ることがわかる。なお，この計算においては Si，_"，Ge.，の格子定数の VegardJlI1からのず

れ[96Jを考磨、している。また.Si'_rGer障壁層lまGe基板の面内方向の格子定数と等しく

なるように歪むのでこの影響も考慮する必要がある。 Ge(100)基絞上にコヒーレン卜に成

長した Siト rGe.歪庖では面霊直方向の格子定数は
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で与えられる。ただし， αCe，α5;及びαSiGeはそれぞれ Ge，Si:及び Si1_.Gcxの歪んでいな

い状態での格子定数である。 Cllおよび C12はSi1_xGexの郵性定数で
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11一
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(7.2) 

(7.3) 

で与えられる。ただし， C5aおよびcSはそれぞれ Geおよび Siの弾性定数である。 X線
の原子散乱因子には DoyleとTurner[631が相対論的 Hartree-Fock法による波動関数に基

づいて計算を行った解析関数を用いた。さらに.原子散乱因子の分散補正項 [62Jを考慮し

た。 X線回折ロッキングカーブの計算に用いたパラメータを表 7.1にまとめておく。なお.
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表 7.1 GefSi，-rGer歪障壁量子井戸の X線回折ロッキングカーブの計算に用いたパラ
メータ.

Parameters Ge Si Si1_rGer 
α(λ) 5.6575 [96J 5.4310 [96J 5必 10+ 0.1995x + 0.0270x2 [96J 

cll(xlO'O N/m2) 12叫 [97J 16.577 [98J see text 

C12( X 1010 N 1m2) 4.13 [97J 6.393 [98J see text 

61' ー1.163[62J 0.244 [62J linear in旬rpolation

61" 0.886 [62J 0.330 [62J linear interpolation 
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SiGe混品の格子定数の表式は Dismukes等 [96Jの結果に 2次式をフィッティングさせる

ことによって求めたものである。

PR測定では分光線のスリット帽を lmmにした。これは 2.5meV以下のエネルギー分

解能に相当する。反射光は InGaAsフォトダイオード (NewFocus 2011)によって検出を

行った。変調には Arイオンレーザ (488nm)を用い，チョッピング周波数は 800Hzとし

た。 PR測定は 4.2から 300Kの範囲で行った。この材料系は間接選移型であるため，実

際に PR法で測定するのは最小バンド‘ギャップよりもエネルギーの高い r点に形成される

量子井戸構造に関してである。

(回目一

。
』
何
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7.3 結果及び考察

1000 2000 

L'l8 (arcsec) 図 7.3はF点における GefSi1_rGer歪障壁量子井戸構造のパンドラインアップを示し

たものである。このパンドラインアップは GaAs/GaAsP歪障壁盆子井戸の場合と歪の方

向も同じであるためほとんど同様の形となっている。すなわち Si1_xGex障壁層は 2軸の

引っ張り歪を受けているので.電子一軽い正孔聞のバンドギャップの方が電子一重い正孔聞

のバンド‘ギャップよりも小さくなっている。伝導帯.重い正孔の価電子帯および軽い正孔

の価電子帯をそれぞれ 6Ec.6E吋および6Ev1と定義する。

図7.4にGefSi'_xGer歪障壁量子井戸構造の 120Kで測定した PRスペクトルを示す。

図中の me-ηbb(あるいは me-nJb)という記号は m番目の伝導帯サブバンドから n番目

図 7.2 GefSi1_rGer歪障壁量子井戸構造のX線ロッキングカーフ:
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Lz 
C.B.(r) 

d.Evl 

~--fð.Evt 
しH.
H.H. 

SiGe barrier Ge well SiGe barrier 
(strained) (unstrained) (strained) 

図 7.3 GefSi1_xGe.r歪障壁量子弁戸構造のパンドラインアップ.
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図 7.4 GejSi l_xGer歪障壁量子井戸構造の PRスペク トル，
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表7.2 GefSi1_xGer歪障壁量子井戸構造におけるバンド不連続量を決定するために用い

た試料の構造.

sampJe welJ width (A) barrier width (王) Ge composition i且 barrierlayers 
A 192 450 0.908 

B 193 420 0.863 

C 187 243 0.790 

の重い正孔 (hh)(あるいは軽い正孔 (出))の価電子第サブバンド聞の遜移を示す。量子準

位に関する光学遷移が明瞭に観測されており，さらに Si1-xGer歪障壁層の分裂したバン

ドギャップエネルギーに対応した遜移も観測されている。このように障壁局のバンド.ギャッ

プエネルギーが直接測定できるのがPR法の大きな特長である。

PRスペクトルから光学遷移エネルギーを得るために，非線形最小二乗法 [64)を用いて

ローレンツ関数の一次微分 [49]を実験データにフィ γティングさせた。 GefSi1_rGex歪障

壁量子弁戸の構造に関するパラメータおよび 801{で測定した PRスペクトルから得られ

た遜移エネルギーをそれぞれ，表 7.2，7.3に示す。 GefSi1_xGexヘテロ界面でのバンド不

連続量を決定するために実験によって得られた遷移エネルギーと計算との比較を行った。た

だし.バンド不連続盈の決定にはおもに重い正孔に関する遷移エネルギーを用いた。これ

は，軽い正孔に関する遷移は霊い正孔に関する遷移ほど明瞭に観測できていないからであ

る。また縫い正孔の準位はスピン軌道相互作用分裂準位と結合するために，量子準位の計

算が復雑になるためでもある。表 7.3には有効質量近似に基づいた章子準位の計算結果に

よる遷移エネルギーも載せてある。この計算て用いたノマラメータを表 7.4にまとめておく。

通常の量子準位計算:を行うと.笑昼食的に得られる遷移エネルギーが計算結果よりも必ず

小さくなる。この差は，特に，高エネルギー領域で顕著である。さらに.場合によっては

理論的に予想される遜移の数が実験によって得られる数よりも少なし、。このことに対する

理由は二つほど考えられる。一つは MBE成長中に Geの表面偏析 [102J;が起きて霊子井

戸構造の Ge組成がぼやけるためにポテンシャル形状が矩形でなくなるという考え方であ
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表 7.3 PR測定から得られた光学遷移エネルギー.有効質量近似に基づいた計算結果も
合わせて載せる.

Sample Transitioロ Experiment(eV) Theory (eV) 

A Ge 

1e-1hh 

2e-2hh 

3e-3hh 

barrier(lh) 
barrier(hh) 

B Ge 

1e-1hh 

1e-11h 

2e-2hh 

3e-3hh 

4e-4hh 

barrier(lh ) 

barrier(hh) 

C Ge 

1e-1hh 

2e-2hh 

3e・3hh

4e-4hh 

barrier(lh) 

bar巾 r(hh)

0.887 

0.900 

0.951 

1.034 

1.126 

1.168 

0.887 

0.903 

0.915 

0.952 

1.035 

1.142 

1.223 

1.273 

0.887 

0.901 

0.958 

1.050 

1.163 

1.398 

1.471 

0.902 

0.956 

1.038 

0.902 

0.907 

0.957 

1.043 

1.147 

0.904 

0.963 

1.057 

1.171 

表 7.4 Ge/SiJ_zGez歪障壁量子井戸における量子準伎の計算に用いたパラメータ.

Ge Si SiJ_"Ge" 
electron effective m出 S mo 0.0380 [99J 0.6'l [100J linear interpolation 
Luttjnger parameters [lOlJ 11 13.38 4.285 linear ioterpolation 

17 4.24 0.339 linear interpolatio口
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る。しかし， Ge組成の大きい量子弁戸構造においては Ge原子が自分自身の偏析を妨げる

ので [103J，量子準位エネルギーが大きく変わるほどポテンシャル形状が変化するとは考

えにくい。もう一つの理由は伝導帯の非放物線性 [104ト[108Jである。電子の有効質量はエ

ネルギーが大きくなるにつれて重くなるので，実際のエネルギー準位は非放物線性の影響

を考えずに計算した場合に比べて低くなる。このことによって，遷移の数が昔1算の場合に

少なくなることも説明できる。そこで，原因は伝導帯の非放物線性にあると考えて，これ

を考慮するために次の式を用いて量子準位の計算を行った。

m・(E)= m~(l +白E) (7.4) 

ただし， moはk=Oでの電子の有効質量，日は非放物線性パラメータである。 Geの伝導帯の

臼については値がわからないため，多くの試料に対して良い一致の得られる臼=1.25 eV-l 

という値を用いた。非放物線性を考慮しない場合には，高次の量子準位に関してエネルギー

位置や観測される遷移数について計算と実験は全く合わなかった。その例を図 7.5に示す。

なお， GaAsの場合には白=0.642 eV-Jという値が報告されている [106J。したがって，

Ge!Si，_"Gez量子井戸においては GaAs量子井戸に比べて，伝導帯の非放物線性の効果
がより顕著に現れることがわかる。 Rρdrigues等 [91Jは I<ane[109Jのモデルに基づいて

臼=0.92 eV-1という値を用いている。本研究で用いた値と異なっているが，いずれにし

ても非放物線性の効果が大きいことがわかる。なお，本研究で Kane[109Jのモデルを用い

なかった理由は，詳しくは付録 Iに述べているが，簡単に言えば，近似の程度が低いから

である。

いくつかの試料に対して.PRから得られる遷移エネルギーと有効質量近似に碁いた量子

準位の計算とを比較することにより，バンドオフセット比は Qc(=d.Ec/(d.Ec + d.Evh)) = 

0.68士0.08と求められた。その結果を図 7.6に示す。障壁層の Ge組成を x=Oまで外挿す

るとムEul= 0.52土0.22eVという値が得られる。 この量子準位計算においては， PR測定

で得られる遷移が励起子選移であるということから，励起子の束縛エネルギーを考慮した。

Matrueu等 [80Jによって導き出された解析的手法を用いて，井戸幅 200Aの Ge!SiO.2Geo.8

量子井戸での励起子の束縛エネルギーを見積もると 4meVであることがわかった。そこ
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図 7.5 伝導帯の非放物線性を考慮した場合と考慮しない場合の遷移エネルギー.

で.簡単のために， Ge組成依存性や量子数依存性を無視して準位の計算健から単に 4meV

差し引いた値を実験値と比較した。

ここで，本研究の結果とその他の研究の結果を比較する。

Van de Walleと.Martin[921は非経験的燦ポテンシャルを用いた局所密度汎関数法によ

るmodel-solid理論に基づいて，歪んだ Siと歪んでいない Geの間のヘテロ接合における

バンド不連続量をd.Evl= 0.31土0.2eVとしている。

Schwar匂等 [891は内殻準位の X線光電子分光によってd.Evl= 0.17士0.13eVと報告

している。試料には， GaAs(lOO) 基板上に ~2000 Aの Ge層を成長し.その上に 6原子

層 (monolayer:ML)の Si歪居を成長し，さらに 12MLの Geキャップ層を成長したもの

を用いている。成長温度は ~4500C である。まず，光電子分光測定によって， Si 21JとGe

3d の内設準位の差ð.ESi •Ge を測定する。内殻準位はスピン軌道相互作用によって分裂して

いるので.実際に測定しているのは重みつき平均値である。 Siについて，この霊み付き平

均された内殻準位と HH，LH， SOの3つの価電子帯端の平均値とのエネルギー差 Egjを歪

図 7.6 Ge/Si，_.Ge.ヘテロ界面におけるバンド不連続霊.
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の影響を考慮に入れて， LMTO (linear muffin-tin-orbital)法を用いて計算する。 Geの場

合は内殻準位と価電子帯端とのエネルギー差 EGeについては文献値を用いる。さらに，Si 

については，変形ポテンシャルを用いて，価電子帯端の平均位置からのバン ド.端のエネル

ギー差 E~i を計算する。以上述べてきたそれぞれのエネルギー差は図 7.7 に示すよう な関

係になっている。
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図 7.7 Geと，Geに格子整合するように歪んだ Siの桜式的なエネルギーバンド図.

したがって，価電子帯のバンド不連続量 6Evは

6Ev = 6ESi，Ge + EGc - Egi - ESi (7.5) 

より求められる。

Yu等 [90)もX線光電子分光測定から 6Evl= 0.22土0.13eVとしている。 ただし.彼

らの手法は Schwartz[89) ，等の手法と異なっている。まず，完全に緩和した Si'_xGer庖の

上に Si居， Ge層ないしは Si/Ge超格子の 3種類の試料を作製する。 Si層を成長した試料
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に対しては Si2p内殻準位と価電子帯端とのエネルギー差を， Ge層を成長した試料に対し

ては Ge3d内殻準位と価電子帯端とのエネルギー差を， SifGe超格子を成長した試料から

はSi2p内殻準位と Ge3d内殻準位のエネルギー差を測定し，基板として用いる SiJ_rGer

屈の混品組成を変化させることによって，それぞれの歪依存性を調べる。この結果からバ

ンド不連続量を求めている。

一方， Rodrigues等 [91Jは本研究と同じく PR法によって実験を行い，Qc = 0.73土0.03，

6Evl = 0.32土0.08eVという結果を報告している。

本研究で得られた結果は他の結果に比べて，6Evlが大きくなっている。特に，光電子分

光測定によって得られた伎との差が著しい。まず考えられる原因は，X線光電子分光測定

のエネルギー分解能が低いという点である。エネルギー分解能が低いために，実際に測定

できるスペクトルでは，複数個の準位からのスペクトルが重なった状態になる。このよう

なスペクトルから内殻準位やバンド‘端のエネルギ一位置を決定する場合には、モデル関数

をフィッテイングして行うが，モデル関数をどのように選ぶかという点であいまいさが残

ると考えられる。また， もう一つの理由としては，おそらく Geの表面偏析によって界面

の急峻性がぼけてしまったためであると考えられる。このことは Si(100)上の Geについ

て得られた実験値が理論値 [92]と一致するのに対して. Ge(100)上の Siに対してはあま

り一致しないという結果とも符合する。すなわち.Ge基板上に Siを成長させた場合.Ge 

原子は偏析するのに対して.Si基仮上に Geを成長させた場合には Siは偏析しないから

だと考えられる。 Rodrigl附等 [91]の結果は句本研究の結果と比較的近い。しかし，彼ら

は Ge/GeO.7SiO.3歪超格子を用いているので，井戸聞の結合によって生じる準位の広がり

や， ミニバンドの形成のために遷移エネルギーを決定する際に誤差を生じやすし、。これに

対して，本研究では単一盆子井戸を用いているので.このようなあいまいさはない。した

がって.彼らの結果との迷いは，用いた試料の構造の違いか，計算で用いた非放物線性を

表すノマラメータの違いによるものであろう。

次に Ge/Si1_xGerヘテロ界面の平坦性に関して検討を行った。以下その手順について述

べる。まず図 7.8に示すように PRスペクトルの温度依存性を測定する。図から明らかな

ように，温度が低くなるにつれてスペクトルの形状が鋭くなっている。また，エネルギー
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の高い準位ほどスペクトルの形状が広がっている。これらのスペクトルに対してフィッティ

ングを行って求めた線幅の温度依存性を示したのが図 7.9である。図に示したのはいずれ

も重い正孔の量子準位に関するものである。

Ge/Si1_yGey QW  

x=O.866， ~=283 A 

江
¥
庄
司

Temperature (K) 

図 7.9 重い正孔の量子準位に関する光学遷移の線舗の混度依存性.
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0.85 0.90 0.95 1.00 1.05 1.10 1.15 

Energy (eV) 
図 7.9に示した線帽の温度依存性からそれぞれの準位について最小の線帽をプロットし

たのが図 7.10である。ここではこの値を温度にはよらず，構造等に起因する線幅として採

用した。図中に示した折線は，温度によらず，構造等に起因する線幅が井戸帽のゆらぎ及

び際壁'庖が混品である事に由来すると考え.

rn= (~E ì L'.['_+(θE¥ 
0戸=l 瓦:ゴ)r L'.ωL， +吋(否石~ )んL， 企L'.x (σ7.6β6 

より求めたものである。実験値はほぼ L'.L，= 2 Aの線に近いことがわかる。他の試料につ

いても同様の値が得られている。したがって， Ge/Si'_rGerヘテロ界面においては土 1ML 

図7.8 Ge/Sil_rGer歪障壁量子井戸の PRスペクトルの温度依存性
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程度の凹凸があることがわかる。

最後に Ge/Si1_zGez系の成長においては成長条件によってはかなり大きな段差が生じ

ていることを示す PRスペクトルを図 7.11に示す。これは成長温度 450.Cで作製した

n="1 x=O.725， Lz="1 94 A 
n=2 25 

x=O.866， ~=283 A 

• Expt. 

〉215 

~ 

てーコ

~ 10 
Eこ

ー」

5 

01 2 3 4 5 

n 

図 7.10 Ge/Si1_zGezヘテロ界面の平坦性の評価.

庄
¥
庄
司

0.8 0.9 "1.0 "1."1 "1.2 "1.3 

Photon energy (eV) 

図 7.11 10 ML程度の大きな段差が生じていることを示すPRスペクトルー

Ge/Si1_rGer歪障壁量子井戸から得られた PRスペクトルの温度依存性を示したもので，

iJlU定温度を低温にするにしたがってピークが2つに分裂していくのがわかる。測定温度60K 

でのスペクトルで示した矢印が遜移エネルギーの位置に対応している。分裂した2つのピー

クがそれぞれ異なる井戸隠に起因する遜移であると仮定して計算nを行うと π=2~4 の分

裂したエネルギー差をすべてうまく説明でき.d.L， = 15 A程度の井戸幅の違いに対応す

ることがわかる。 Klipstein等[?]は ER法によって同様の現象を GaAs/AIGaAs量子弁

戸について観測している。彼らの用いた試料は多重量子井戸桃造なので、井戸毎の井戸幅
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表 7.5 異なる井戸帽による遷移エネルギー差.

実験値 (meV) 計算値 (meV)

6Lz (λ) 10 15 20 
2e-2hb 12.7 6.2 9.6 13.3 
3e-3hh 22.0 14.1 21.9 30.2 
4e-4hh 39.5 24.0 37.2 51.3 

の違いか，一つの井戸内での井戸幅の違いかはっきりしないが，本研究で用いた試料は単

一量子井戸なので，一つの井戸内での井戸幅の違いに対応していることは明らかである。

15λ はおよそ 10MLに相当するからかなり大きな段差が存在することを意味している。

ただし，ピークが明瞭に分裂している事から励起子の Bohr半径よりもかなり大きい範囲

で生じている凹凸であると考えられる。I<awabata等 [lll]は低速電子エネルギー損失分光

(LEELS)やオージェ電子分光 (AES)を用いて Ge(100)基仮上へのSi成長に関する研究を

行った結果.成長温度 500.CでSiを12λ成長させた後でも Ge基板からの信号が観測さ

れることから， Volmer-v司leber様式の成長で小さな鳥が形成していると結論している。本

研究の場合には GeとSiのヘテロ界面ではなく， GeとSil_zGerのヘテロ界面なのでまっ

たく同様の議論が成り立つとは言い難いがこれと似た状況になっている可能性がある。た

だし.必ずしも Volmer-Weber様式の成長が起こっているのではなく.むしろ歪ヘテロエ

ピタキシャル成長に特有な現象 [112 ， 113] ではないかと考えている。すなわち目 ~ヘテロ成

長においては，歪エネルギーはミスフィット転位の発生によってのみ緩和されるわけでは

なく，三次元成長することによっても緩和される。例えば， Taual唱と Ohkouchi[114]の

STM観察によって， IuP基仮上に GaAsを MBE成長した場合， 2 MLを越えると成長

モードが二次元から三次元に変化することがわかっている。

以上界面の平坦性に関する検討から Ge/Sit_zGe..量子井戸においてはヘテロ界面は図 7.12

の様な状況になっているものと考えている。つまり.励起子の Bohr半径と同程度の大き

さにおいては土1MLの凹凸が存在し，それよりも大きい範囲では 10ML程度の高さの島

が存在している。ここではI¥awabata等の実験結果にままづいて Gd走仮上に Sil_xGex層

7.4. まとめ 103 

を成長させたときに大きな島が成長すると考えて片方の界面にのみ.この大きな凹凸が存

在するとした。

SiGe barrier 

〆一一---， Ge well 〆 、

SiGe barrier 

図 7.12 Ge/Si1_..Gez歪障壁量子井戸構造における界面の平坦性を示す模式図.

7.4 まとめ

光変調反射分光法を用いて Ge/Sit_rGer歪障壁量子井戸における r点に関する量子準

位悶の光学遷移を観測した。その測定結果から，r点でのバンド不連続震を見積もること

ができ，伝導手持のバンドオフセット比 Qc= 0.68土0.08という値が得られた。また，光学

選移の線幅の量子数依存性から， Ge/Sil_zGe..ヘテロ界面における平坦性を検討した。そ

の結果，様方向が励起子の Bohr半径程度の広がりをもっ，高さ 1ML程度の凹凸が存在

することがわかった。さらに，成長条件によっては高さが 10ML程度の段差が生じている

ことを示す PRスペクトルの分裂が観測された。
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第8章

論結

本研究では，従来検討が不十分であった歪ヘテロ構造におけるバンド不連続量に関して

光変調反射分光法を用いて研究を行った。その結果.次のことが明らかになった。

(1)光変調反射分光法が，量子数ηの大きい量子準位閣の遜移や障壁層のエネルギーギヤツ

プ等の高エネルギー遷移も観測できることを利用して，GaAsfGaAsl_rP % 歪障壁量子

井戸のヘテロ界面におけるバンド不連続量のP組成依存性を調べた。その結果，バン

ド不連続量は P組成zく 0.23の範囲では， Iまぼ線形に変化することがわかった。ま

た伝導帯のバンドオフセット比は Qc= 0.57土0.05であることがわかった。この結果

は PistolとLiuのフォトルミネッセンス励起スペクトルの結果を十分に説明できる。

さらに，応力のない状態での価電子帯のバンド不連続震を見積もると 380土70meV 

となる。この値は GaAsfGaAsl_rPr歪“井戸"量子弁戸構造から得られた結果とよ

く一致する。以上のことから，本研究で得られた値は.従来報告されていた値と比べ

て.信頼性の高いものであると考えられる。

(2)光変調反射分光法によって， GaAsl_%P %fGaP歪量子井戸における r点に形成され

た量子準位に関する遷移を観測し，その結果から.伝君主帯のバンドオフセット比が

Qc = 0.60土0.04であることがわかった。さらに，フォ トルミネ ッセンス測定によっ

て，X点に形成された量子準位に関する遜移を観測した。光変調反射分光の測定結

果から，X点におけるパンドラインアップは type1であることが明らかになり，こ

の結果はフォトルミネッセンスによって得られた結果と一致することがわかった。さ
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らに，従来.この系に関しては伝導帯のバンド不連続量はほとんどゼロに近いか極

めて小さいと考えられていたが，本研究ではそのような錨像は正しくないことがわ

かった。

(3)光変調反射分光法を用いて Ge/Si'_.rGer歪障壁量子井戸構造のヘテロ界面のr点に

おけるバンド不連続量の Ge組成依存性を明らかにした。その結果，バンド不連続量

はGe組成に対しでほぼ線形に変化し.伝導帯のバンドオフセット比Qc= 0.68土0.08

という値が得られた。

(4) Ge/Si'_rGe.r歪障壁量子井戸構造の光変調反射スペクトルにおいて観測される光学

選移の線中高の章子数依存性から Ge/Si'_.rGerヘテロ界商の平坦性について検討を行

い.横方向が励起子の Bohr半径程度の範閣で士1ML程度の凹凸が存在することが

わかった。また，成長条件によっては高さが 10ML程度の段差が生じていることを

示す PRスペクトルの分裂が観測された。

付録A

スピン軌道相互作用による分裂エネルギー

への歪の影響

変形ポテンシャル理論では，厳密にはスピン軌道相互作用による分裂エネルギー6.0へ

の歪の影響を考えなければならない。そのような表式は例えば• SuzukiとHensel[115Jに

よって与えられている。第 2章の (2.1)式に対応するように書き表すと，軌道歪ノ、ミル卜

ニアン爪及び，歪に依存するスピン軌道ハミルトニアン H2はそれぞれ

HJ=一αJ(εr.r+句+ら)-3bJ[(L; -~L2)ε.rr + c.p.J 

-V3d， [(L.rLy + LyLr)ε.ry + c.p.J 

H2 =一向(ox.r+ξyy +εzz)(L・σ)

一ぬ[(LA-jLσ)err + c.p.J 

-V3d2[(L.r円 +Lyll.r)εry +叩・l

(A.1) 

(A.2) 

で与えられる。ただし Lは角逐動量演算子， σはノマウリ行列である。 αぃb"d，は軌道変
形ポテンシャル• a2， b2， d2はスピンに依存した変形ポテンシャルである。第 2章の (2.2)

式で示した行列に対応するように，書き表すと

H"，..n = Hso + Hl + H2 
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109 

P，+Q， -S， R， 。 方S， -vI2R， 
-sl P，-Q， 。 R， ゾ2Q，-Ifs、
Rl 。 P，-Q， s， 

-〉J信Rミ弐! -y'2Q， 。 Rl si P， +Q， 主S!
主sl y'2Q， -Ifs y'2R， ?，+ム。 。
-y'2Rl -Ifsl -y'2Q， 方s， 。 P， + 6.0 
P2 + 2Q2 -2S2 2R2 。 一主S2 vI2R2 
-2s4 九一2Q2 。 2R2 -y'2Q2 IfS2 
21司 。 P2 -2Q2 2S2 IfsJ 、/2Q2。 2RJ 2SJ 九+2Q2 -y'2RJ 一方s4
-~sJ -vI2Q2 IfS2 -y'2R2 -2P2 。
y'2RJ JEsJ y'2Q2 -~S2 。 -2P2 

表 A.1 変形ポテンシャル α2および b2

α2 (eV) b2 (eV) 
GaAs [28] -0.04 0.27土0.1

GaP [29] -0.4士0.3 0.2土0.2

Ge [28] 0.1 -0.14土0.08

Si [116] 0 -0.1土0.15

(A.3) 実験によって求められている α2および b2の値を表 A.1にまとめておく。いずれの値も

Oに近いことがわかる。 α2およびh.の影響を考慮した場合としない場合の違いを図 A.1

に示す。図からわかるように考慮した場合としない場合でそれほど大きな差はなく，むし

Tこfごし，

20ト Ge

乃=αj(ε口十ι凶 +εロ)

Qj=-Z(E山四一注目〕

Rj =宅bjλιt
Sj =一d点::x- igyJ 

(A.4) 
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Compressive strain 

図 A.1 変形ポテンシャル α2およびゐの影響を考慮、した場合としない場合の Geの価電

子帯に対する歪の効果の違い.実線は考慮した場合に.破線はしない場合に対応する.

(A.ll) 

(A.12) 

ろ変形ポテンシャルの値の誤差による影響の方が大きb、。
(A.13) 

である。
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付録B

ヘテロ界面における包絡関数の境界条件

(2.38)， (2.39)式に示した境界条件は形式的なもので，実際に計算を行う場合には役に立

たない。そこで，ここでは.具体的な表式を与えることにする。なお. ここで示す表式は

Chuangの論文 [117Jに首長じている。 j領域にある包絡関数ψ(r)は平面放の線形結合に

よって

rm 可 rDJ-、
I 'lHH I …… l' lHH I ...… 

ψi = AHHj I FiHH I eikU州k~~"'{=-d，)+ BHHi I F1HH I e旬刊ア(=-d，)
I r;ol I I "，1- I 
L J_-3HH J L l'3HH J 
r J;'} ， r t;T)- ， 
|勺LHI ・… I"，Lfl I ・…

+ ALHi I F1LH I e此仰uρ仲 kt:::n川'(吋)十BιLH町iI F.勾t品品 |いe山g
1 "，1 1 1 c'唱リ1- 1 
L -" 3LH .J L .J. 3LH J 
r 17) 1 r rN-， 
l' 150 I 一、 l'150 I ー‘

+ A
50i 
I F:品。 l e仰+ik~:V'{=_d，)+ B

SOi 
I F1:ゐIeikUp-ik~:v'(=-dJ) (B.1) 

I C'1 I I C'1- I 
L'J50J L"JSOJ 

と表される。したがって， (2.38)， (2.39)式を z=めにおけるがれ・)と ψi+l(r)の境界条

件として適用すると， 次のような行列形式

AHトIj

ALHi 

"̂ I A50j 
…1 I BHHi 
BLl1j 
B50i 

= Mi+1Pj+1 

AHH(i+l) 

ALH(j+l) 

ASO(i+l) 

BHH(j+l) 

BLH{i+l) 

BSO(j+l) 

で表される。ただし， MJおよび乃は 6x 6の行列で Mjの成分は

(Mj)ll = FiHlI 

111 
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(Mj)12 = FtLH 

(Mj)13 = Ft50 

(Mj)14 = F品

(Mj}Js = FtLH 

(叫)16= F{ゐ

(Mj)21 = FIHH 

(Mj)n = FILH 

(MjhJ = F150 

(i¥![j}24 = F{J五H

(Mjhs = FIふ

(Mj}26 = F{so 

(Mj)31 = F{HH 

(ルん)32= FjLH 

(Mj)ぉ =F{50 

(Mj)剖 =F布H

(叫)ぉ=F{LH 

(Mj)36 = F:品

阿附)4叫1=山叫Ark40ψ伊jr????刊H川川)

(阿J叫叫町引仙)4μ4叫2=出 f)FfL川 kllFILHーが)FILH
(叫)43=川kj?0)出H+町kllF15。ーが|品。
附判= 一→引i叩町吋州u町い叫jバ川必jk~~IH

(仰Mjル)4μ4品5= -iUik}~川LH+ゆIIFILHー会k同:
(叫)46=一川?0)FidEIH3kll恥ーが1恥

川 1=一円kll日H+山jk!?H)勾HH-d川 H一Aιιかμ:?LLふふV町ψ帆J勺φ州2バjkll品
川 = 一勺ゆ帆州州k)何kllFげ山)F

附=叩i…3kji九一 itjk~;O)足。-んkll品。
州=ーゆ11恥山jkfH)FおH+itr)FJ4H一d品ιかμμυ句ψ叫叫jkll正kll
叫 =-vjkllF品

-
iWjk~~九十 itjk~;H)FgLH一dιιゐμμυ勺ψ帆州jバ《刈k)何11

川=ーψ11Ft!ゐ -m3430)F針付。)F~ゐ一かIIFjゐ
州 = j去計ずずヂ戸刊1ν勺ゆJ仔φjバk山 一イit的ゆ叫叫叫tちい叫叫叫3バjk}必jk}~♂jj:r??itrT伊:???fHm叫町川H悶り旬司吋ヤ明)F.匂F勾;

川 = がIIF(LH一2吋川H+占ιιかμν巧ψ帆2バjk)山 +日町吋叫吋jk川必k4tJr?町川尽札応LυHI 
例附)63臼=表vjk))山 -41jAJiDinso十品'jkll勾50+d%。
問)白=す片山+gtJKJ?H)F仏+品'jk陥 -iSjk~~川
町 = j去計デずヂザ刊V内引J行柿JバkllF応f立むiι山L

川=計IIFf!ゐ+吋O)Flso+ゐIIFふ一日JKJ?%

である。ここで，

Uj = llj -212j 

町=-/313j 

山j= llj + 212j 

tj = 2V宮12j

Sj = "Ilj 
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である。む =dj - dj+1は層の厚さである。また，

e-ik~~H)t) 

e-ako j?}lJ 

。 。。 。 。
乃=1
。 。 e-ik;~O}IJ 。。 。 。 eik;~H)1 

。 。 。 。。 。 。 。
である。単一量子井戸の場合は

であるから，境界条件は

となる。ただし.

AHH1 = ALH1 = AS01 = 0 

BHH3 = BLH3 = BS03 = 0 

。
AHH3 。
ALH3 。

=U AS03 
BHH1 
。

BLH1 
。

BS01 。

U = (Mi1M2九)(ル12-
1M2九)

= [仇仇l
U， Ud 

。 。。 。。 。。 。
eik~;H)I} 。
。 eik)~O)I} 

である。 U.，Ub， U" Udは3x 3行列である。 (B.12)式よりわかるように

det JU. I = 0 

を解けばよいことになる。

(B.9) 

(B.IO) 

(B.ll) 

(B.12) 

(B.13) 

(B.14) 

付録C

電場変調による誘電関数の変化

波動関数ψnk(r，t)は (3.2)，(3.3)式によって表される摂動項によって次のように級数展

開できる。

ψnk( r， t) = 'Pnk( r )e-o"，.，' 

+ [G1H1+G+H+十G-H-ll"nk(巾ー川.，t

+ [G"H1G
1H1 + G1+ H1G+H+ + G1-H1G-H_ 

+ GJ+ H+G1 H1 + G++ H+G+ H+ + G+-H+G-fL 

+ G
1
-1LG
1
H1 + G←ιG+ H+ + G--H_G-H-l'Pnk(巾叫.'

+ [G"1H1G"H1G1HI + Gl1+H1G1+H1G+H+ 

+ G11-H1G
1-H1G-H_ + G1H H1G1+ H+G1H1 

+ G1++ H1G++ H+G+ H+ + G1+-H1G+-H+G-H_ 

+ G11-H1G
1-H_G1Hl + G1+-H1G+-H_G+ H+ 

+ G1--H1G--H_G-H_ + G1J+ H+G" H1G1Hl 

+ G1++ H+G1+ H1G+ H+ + G1+-H+G1-H1G-H_ 

+ GH+ H+G1+ H+G1 H1 + G+++ H+G++ H+G+ H+ 

+ G++-H+G+-H+G-H_ + GJ+-H+G1-H_G1 H1 

+ G++-H+G+-H_G+ H+ + G+一-H+G--H_G-H_ 
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+ Gll-H_Gll H，G' H， + G1+-H_G1+ H，G+ H+ 

+ G'--H_G'-H，G-H_ + GI+-H_GI+ H+G' H， 

+ G++-H_G++ H+G+ H+ + G+ー-H_G+-H+G-H_ 

+ G'--H_G'-H_G'H， + G'+-H，G+-H_G+ H+ 

+G一-H_G--fJ_G-H-l'Pnkケ)e-'ω+ (C.l) 

で与えられる。ここで Green関数 Gi，は

Gリー
Enk + Si + Sj + . . . -fJo (C.2) 

fこす乙し、

i~ U ) 
I i五可 l 

Si = ~ E+ ~ 
I -E_ I 

である。結晶の誘電テンソル eijは分極 P= {Pi}によって求められる。

(C.3) 

(C.4) 

D;=εi;E; = dリEj+4πP; (C.5) 

ただし，

P=-55(ね (t)1山 (t)) (C.6) 

でψ吋(r，t)は (C.I)式によって与えられる。 uという添字は充満した価電子帯を意味する。

(C.I)式を用いて (C.6)式を喜平価するのは難しい。 6伺の一次項.27他の二次項. 108佃

の三次項があるからである。しかし，次の事を考えると簡単になる。

誘起された分極は光子の場の時間依存性をもたなければならない。というのは，反射光

の周波数は入射光と等しいからである。ここでは H+~ e-叫tと等しい時間依存性をもっ
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ものを選ぶことにする。こうすると.一次，二次.三次の項がそれぞれ2，6，24個に減る。

一次 (vkIG+H+lvk) (vkIG-H_lvk) 

二次(吋IG1+H，G+ H+I'uk) (vkIG'+ H+G' H，lvk) 
(吋I(G'-H，G-H_l"lvk) (vkl(G'-H_G' H，)・Ivk)
(吋I(G'H1)・G+H+lvk) (vkl(G-fJ_)・G'H，lvk)

三次 (vkIGl1+H，G1+ H，G+ H+lvk) (vkIG"+ H，GI+ H+G'H，[vk) 
(vklGllt H+G" H， G' H，lvk) (vkIG+←H+G←H+G-H_lvk) 
(vkIG++-H+G+-H_G+ H+lvk) (vkIG++-H_G++ H+G+ H+lvk) 

(vkl(G' H，)・G1+H，G+ H+lvk) (vkl(G' H1)・G'+H+G'H，I叫)
(vkl(G+ H+)'G++ H+G+ H+Iυk) (vkl(G-H_)"GJ' H，G' Ht[vk) 
(vkl(G-H_)'G←H+G-H_lvk) (vkl(G-H_)・G←H_G+H+lvk)
(叫I(G"-H，G'-H，G-H_)"[vk) (vkl(Gl1-H，G'-H_G' H，)・Ivk)
(vkl(Gll-H_Gll H，G' H，)・|匂k) (vkl(G+--H_G+-H_G+ H+)・Ivk)
(叫I(G+--H_G+-H+G-H_)・Ivk) (υkl(G←-H+G--H_G-H_)・|叫)
(吋I(G1-HJG-H_)"G' H，lvk) (vkl(G'-H_G1 H，)'G' H，lvk) 
(vkl(G--H_G-H_)"G-H_lvk) (υkl(Gll H1G' H，)"G+ H+I吋)
(吋I(G+-FLG+ H+)'G+ H+lvk) (vkl(G+-H+G-['L)"G+ H+lvk) 

(C.7) 

さらに，適当な周波数依存性〈すなわち ~ε叫りをもった項の内で分母に共鳴因子(す

なわち E叫 +E+-Ho+はというもの〉があるものを選ぶ。三次までで. b.P に寄与す

るものは

i
u向υ
 
+
 

H
 

・

凶

付

U

+

h

 

H

十

件

u

d

口
川

ι

+

ト
G

G

 

a

z

 

・ι

'
必

U

U

 

Z
叫
乞
叫

e
一v
e
一V

一
一
一一P 

A
 

(C.8) 

のみとなる。その他の項は少なくとも一つは非共鳴因子を含むから，少なくともfjE+だ

けオーダーが小さくなる。しかし.この仮定は Aω が基礎吸収端近くないしはその上にな

ければ成り立たない。

(n'k'IGリ・ |πk) = dnn，dkk'(Enk -En'k' + Si + Sj +・・ )→ (C.9) 

f-祭斗hA'k(州 π)
(π'k'I:t:lnk) = { mEn'n(kJ 

l idk'kマk (n' =π) 
ここで.Pn叫ん)=ー抗(71'k'lマ.Ink)は運動量行列要素である。 kについての中間和は演算

(C.IO) 

子がkについて対角なのですべて消える。分母が同じ周波数で共鳴するためには，すべての
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中筒状態は同じバンドに対応しなければならない。したがって. interband項 (n#n')は分

極を表す演算子zと入射光の相互作用 H+に関係し， dc電場の相互作用 Hlはintraband

項(n=が)に関係する。 (C.9)，(C.I0)式を用いると (C.8)式は近似的に

討が や Pvc 1 '" T"7 ( 1 E2・Pcv¥ 6P=一一一一♂ヤ 4_VC _ _ ...E. '¥h ( • .lj2'.cv 1 
m2 - v~ E，ω E+ +in1)-E.四 (k)- '<¥E+-E.四 (k) ι/
+eγ2.' )' Pvc 1 
ーー -e-'" > ーーー-
mz Jj::L E剖 E++i2n1) -E四 (k)

I 1 ~~( 1 E一 会P_.¥I 
xE.¥7.1 . . E . \7 .f 一一一一一一一一一三一~1I

内 lE++仇η-E即 (k)- . < ¥ E+ -E，帥 (k) E，ω)1 (C.ll) 

と表される。ただしこれ以後，E = Elは dc電場を表すことにする。 rは励起状態の

lifetimeを示すものと考える。 rは実際はんの関数だが，共鳴付近では十分ゆっくり変化

するものとすると近似的に定数と して良い。

Wcv E+-Ecv(k) 
(C.12) 

と定義し，i = E2//E2/の向きのPの成分のみを残すと (C.5)，(C.8)， (C.12)式より

6Ecv(ω，r，E)=ー呼主Rと旦]土E マj土主主2i
m'jI γE印 W- .• ¥W E，ω/  

47l'e4ñ2

ゃ (i. p~vl! '" n r 1 '" n (1 (i'Pcv)¥l m2vLτナwE'¥7. l~~E マベW 瓦~)I (C.13) 

結晶が反転対称性 (P;v= Pcv) を持っか• Pcvがkに依存しないとすると， 2次の項は次

のように筈かれる。

aε~FF(k)EVKF(k)=iFE  VKlF(h)21 (C.l4) 

これは BriUouinzone の対称性によって• (F(k)'はkの偶関数となるから)和をとると 0

になる。したがって.Eについて l次の項が存在するかしないかは運動量行列要素の k依
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作用させればよい。さらに， 6ε の共鳴部分でのエネルギー範囲は Fのオーダーなので.

非共鳴の分母 Ecvはhω としてよい。したがって 6Ecvは次のように書き表される。

47l'e'/';. P四 /2
6f(ω，r，E) =ーーすτァー

m-w-v 

x) .士山.¥7. 1土 E マι土1
γW四 民¥W:凶 作 Wムノ

E. ¥7.(1/W:四)= (l/W';v)(E. ¥7.E，ω) 

(C.15) 

(C.16) 

ι
 

同

2
ι

W
M

削
…
川

町

E

E

-
-
d
t
H
i
l
 

l

5

n

)

 

羽

w一
位

門町

ν
ハ

〉

心

k
D
K

て
L
K

一

+

一一一一

n
H
V
 

(C.17) 

を用いると

4/i. Pcv/' '" 1 
山 (ω，r，E)=157F可 (E.¥7.)2Ecv(k) 

=2皇Jlk~lifl)3 
間 2- '[E+-E.ω(k)J4 (C.18) 

となる。ここで.

Q=出 F4(み) (C.19) 

州 3 = i d ( E V町刊kρ.)2E口
= e
2/E/2 九ポ2/バs匂μ州11 | (C.20) 

である。誘電関数が

(川)=-2Ed3kーよー
7l'W' } 
.. .. 
E+ -Ecv(k) 

(C.21) 

と表されることから，もし，Iiflがあるエネルギー範囲でほとんどkに依存しないとすると

存性による。ところがこの k依存性は結晶の反転対称性のあるなしを考えなくてもよいく

らい小さい。 3次の項についてはl/Wcv(k)がPcv(k)や Ecv(k)よりも kに強く依存する

ということから簡単化することが出来る。すなわち， (C.8)式のマkはW についてのみ | となる。

6fcv(れ E)=志作品r九川 (C.22) 
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付録D

Maxwell方程式の X線回折への適用

X線は荷電粒子によって散乱されるが，原子核による X線の散乱については.核の質量

が大きいために考える必要はない。すなわち電子による散乱のみを考えれば良いことにな

る[50J。

まず.原子内における電子の運動の鍍動数は ωo~υ/α 程度である。ここで， νは電子

の速度， αは原子の大きさを表す。 X線の波長入は入 ~α であり.v<< cであることか

ら，電子の運動の振動数 ω。は X 線の振動数 ω~ c/入に比べて小さいことがわかる。この

ため.電磁波の電場中での電子の遂動方程式は

問旬'=eE (D.l) 

と表される。すなわち.X線にとっては電子を自由電子とみなすことができる。 (D.l)式

から電磁波の電場 E= EOe-iW'によって生じる電子の速度は

te T、
v =一一-h
mw 

となる。電子数密度を η(r)とすると.電磁波の電場によって生じる電流密度は

_/ ine2 T."1 
J =ηev =一一-h

mω 

と主書き表される。この電流密度を微視的な Maxwell:方程式に代入すると

rotB =-iωε。μoE+μ03'
_ _2 

=ーωμ0(;;;0ー示)E
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(D.2) 

(D.3) 

(D.4) 
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となる。

ここで.電流が電場に与える影響.すなわち散乱の効果が小さいこと.言い換えれば不

等式

ηε2 

.一<<1 
mw.ε。 (D.5) 

が成り立つことを仮定する。実際.今の場合には， 典型的な値として η~ 1022 -1023 cm-3 • 

ω~ 1018 5-1を代入すると. ne2/mw2εo ~ 10-4 - 10-5程度になることがわかる。した

がって，

2
e
d
 

π
一
間

向乙

一一
戸乙 (D.6) 

として• D =e:E という関係を導入すれば.(D.4)式は rotB= -iwμoD の形になる。こ

のことから.誘電率を表す(D.6)式は波長が入 ~α の場合にも使えることがわかる。ただ

いこの場合は• E，D Iま，物理的には無限小の体積内でまだ平均していない電場に関する

ものであり，通常の場合の取扱いとは異なっていることに注意する必要がある。すなわち，

誘電率 εは座標の関数であることを意味している。

ところで，重い原子による X線散乱の場合には，外殻電子に対しては ω》 ωoが満足さ

れるが，内殻電子に対しては ωs;ωoすなわち λ》 αとなるような場合が起こる。このよ

うな場合には，波長が十分長いという ことから.通常の取扱いと同様にして.DとEと

の聞の比例係数として誘電率の概念を導入することができる。ただし，厳密には (D.6)式

の形で定義できるのは外殻電子からの寄与だけである。そのため.内殻電子からの寄与は町

内殻の体積にわたる平均によって計算を行わなければならない。

以上の考察から.X線に対しても座標に依存する εを用いることにより.D =εEと笹

けばよい。

付録E

局所逆格子ベクトルの導出

歪のない結品中における基本ベクトルを aoとすると，歪んだ結晶中における基本ベク

トル a~ は

)
 
nu 
T
 

晶
、lL〉
l
J
。
T
 

、、
，h1
1J
'

u
一T
nuτo 

f
't
t
t
t

、、
+
 

胃

i
r--〈
I
L--
)
 
T
 a
 

(E.l) 

となる。ただし• u(1')は座標 T における原子の変位ベクトルを表す関数である。 1'0は歪に

よって T へと変位した原子がもともといた位置を示すベクトルである。また.(θu/か)は

U

一
町

内

U
ヌ
O一一

、、，.，，，，，，
h
一b

'''eat-

‘、、
(E.2) 

というテンソルになっている。

逆格子ベクトルの定義から，歪んだ結晶中における逆格子ベクトルb;は

bj . a: = Oij (E.3) 

すなわち，

となる。さらに

=ザ{l+(会)1'.f1
= bj {l + (抗。f

{l -(札}{l+(会)上 (E.5) 

(E.4) 
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を用いると

い j{1-(札)
= bj - bj (宗)r. 付録F

(E.6) 

となる。 散乱振幅の微分方程式の導出

(4.54)式の左辺より

長=irーτ:z(DH (r) /VbDo (r)) 一 π|ψゐ1/入¥/1101川
I入IIHIJ 1 dDH (r) DH (r) dDo (r)l 
一一一一一一，
π|ψゐ1lDo(r) dz {Do(r)}2 dz J 
i，¥IIHI r dDH(r) li""dDo(r)I 

=一一一一一{一一一 -";bX--~ 一一~ (F.l) π|ψIiIDo (1') l dz • -.. dz J 

となる。 (4.51)，(4.52)式を z方向についての方程式に書き直すと

λ dDo(r) 
乍10つ7=ψoDo(ァ)+ P1t-HDH (1') (F.2) 

入 dDH(r) 
';IH-;;:;-一=ゆODH(r)+P世HDO(r)一白HDH(1') (F.3) 

となる。ただし.Pは偏光因子で

B
 

A
"
 

n
，，，-，
、3ω
 。

叩
A

"し

r
i
l
e
-
t
 

=
 

p
 

(σ偏光)

(π 偏光)
(F.4) 

である。 (F.2)，(F.3)式を (F.1)式に代入して

dX 1 
2一=ーー一一一{ゆ'ODH(r) + P1tH Do (rト口HD/f(r) 
dA. 1ψIiIDo(r) 

+I，HI川市ï~X(ψoDo(r) + P1tHDH (1'))} 
'10 

=ーーと一一{仇DH(r)+PψHDO(r) -CY.HDH (r) 
|ψゐIDo(1') 
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(F.5) 

散乱緩幅の微分方程式の導出

+布珂X(ψoDo(r) + Pt/lHDH (r))} 

=古dゆ山PψH-VbQHX +シ(妙。+時HX)} 
=plιX2ーよ(Vb妙。-VbQ}/ +土ψolx+pk
|仙1". 1内 1¥. -"t'U • --"  ， ，jVUr" ， . It/lIfI 

付録F126 

付録G

。
ψ
一利

ψ
一
+一品
ψ
・一

川町一刻
十+

 

ここで.

積分型の導出

まず，(4.54)式を変形していく。

(F.6) 

(F.7) 

y+iー[(1+b)刈-b匂f1+ i色土旦当
g=2陥 IVb ' . 21的IVb

= n ，~" (Vb妙。+土ψo-VbQfI i 21尚1¥ • -"t'U 'Vb"t'u • --/"1 ) 
dX 勾

id~ = P(l + ik)X2 - 2(百+ig)X + P(l + ik) 
であるから

(G.1) = _BX2 -2CX -B 
(F.8) 

dX 
tdA =P(l十此)X'-2(y +ψ)X十P(l+ik)

(G.2) 

dX = idA 
BX2+2CX + B 
dX 

、=idA 
BHX + C/B)' + 1-C2/B2f 

より
が得られる。

(G.3) 

(G.4) 

上式を積分すると

ぷB{(X+CfJ+l-c叫=心dA

主持守B2{tan-1 (予告)吋(詩集)}引(Aーん)
t日 1(悲喜多)_ lan-1 (栄喜多)= i"jjj2手(Aーん) (G.5) 

ここで.

(G.6) 回 -1(市)

(G.7) 

という関係を用いると，

B(X -Xo)/..fJ3'iτが = lan[s(A -Ao)] 
1 + (BX + C)(BXo + C)/(82 -C2) 
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積分型の導出付録G128 

s = i../l'fiてで吉である。さらに変形を行っていくとと変形できる。ただし，

(G.8) 築事=同[s(A-Ao)] +間ゴ明+C)tan[s(Aーん)J
:B(X -Xo) _ ，._，.， A A"  (BX + C)(BXo + C) 
sztanls(A-Ao)l-dtaロ[s(A-Ao)] 付録H

Xjの複素数表示

(G.9) 

，BX . (BXo + C)BX r f A A ¥1 .BXo コー+ S2 2anis(A-Ao)l=272+t叩 [s(A-Ao)J 

(BXo +C)C 
-一ーゴT一一tan[s(A-Ao)J 

1
4
 
H
 

n〆伽H
 

X;= ~jXj
_

1 + i(Bj十CjXj_1)t姐 [Sj(Aj-Aj_l)] 
J 
-

Sj -i(Cj + BjXj_I} tan[sj(Aj -Aj→)J 

においては Sj，Xj， Bj， Cjが復素数であるために笑際に取り扱うには困難である。そこで

'_" S; = S 十日) -.....1 I "'-'} 

(G.IO) 

X
苧+tan[s(A -Ao)J一也子h仰ーん)J
一一 B ， (BXo+C) 

7+ ーっγ~Btan[s(A -Ao)J 

sん -23banis(Aーん)J+ i(~ + XO)C叫 (A-Ao)]
s -i(C + BXo) tan[s(A -Ao)J 

X=~Xo + i(B + CXO) tan[s(A -Ao)J 
s -i(C + BXo) tan[s(A -Ao)J (H.3) Xj =X; +iX;' 

(G.ll) 

(H.4) Bj = Bj + iB'j 

匂=Cj +iCj' 

これで. (4.62)式が得られた。

(R.5) 

p
n
u
 
H
 

として実数部と虚数部に分けることを考える。実際に計算を行うと

X; = 
Qj +尚一-J-73+Z6j 
一白川+sめ2ι ，;s.舟'jJ.勺3一白J
一 す+6仔; ι川 b寸すτす

で，

白j= (SjXj_l -S'jX'j_，) cos{2sj(Aj -Aj_l)} + (sjXj_， -sjX'j_l)cosh{2s'j(Aj -Aj_I)} 

一(Bj+ CjXj_， -Cj'Xj'-，) sinh{2s'j(Aj -Aj_1)} 

一(B'j+ C;'Xj_， -CjXj'-，)sin{2s'j(Aj -Aj_l)} )
 

7
t
 
H
 。'j= (S'JXj_t -SjXj~l) ∞s{2sj(Aj -Aj_I}} + (イXj_l-SjXj'_l) cosh{2sj(Aj -Aj_l)} 
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+(Bj + CjX;_l -Cj'Xj:_，) sin{2sj(Aj -Aj_l)} 

一(Bj'+ Cj'Xj_l -C;X;:_J) sinh{2sj(Aj -Aj→)} 

'Yj = sj cos{2sj(Aj -Aj_!)} +斗cosh{2sj(Aj-Aj→)} 

+(Cj + BjX;_l -B'jXj二，)sinh{2sj(Aj - Aj_I)} 

(H.8) 

付録I
+(Cj' + Bj'Xj_1 -BjXj'_l) sin{2sj(Aj - Aj_l)} 

の=5i cos{2sj(Aj -Aj_l)} + s'f cosh{2sj(Aj -Aj-tl} 

一(Cj+ BjXj_l -B'jX;二})sin{2s'f(Aj-Aj→)} 

+(Cj' + B'jXj_1 -BjXj'_I)sinh{2sj(A; -Aj_l)} 

(R.9) 

伝導帯の非放物線性

n
uv
 

l
 
H
 
(
 ダイヤモンド構造の伝導帯 (rii)や閃亜鉛鉱構造の伝導帯 (r6)の底の形状は他のバンド

との結合の影響によって，実際には，等方的にも放物線形にもなっていない。このことは，

特に，井戸備の狭い量子弁戸におけるサフ.バンド、エネルギーや，労戸幅の広い量子井戸に

おける高い次数を持つサフ.バンドエネルギーに大きく影響すると考えられる。

Kane [109] はk.p摂動によって，伝導帯の非放物線性の検討を行った。伝導帯および.価

電子帯として!日↓)，I(X-iY)↑//2)， IZ↓)， I(X+iY)↑//2)， liS t)，ト(X+iY)↓/ぬ，

IZ↑)， I(X -iY)↓/、(2)の8つのバンドを基底にとると，バンド悶の相互作用を表す 8x8

行列は

となる。

o

H

 

H

o

 

)
 

噌

E
A

V
'
A
 
(
 

Es 0 kP 0 l 

H=  10_ Epーム/3 占6./3 0 I 
kP /26./3 Ep 0 I 
o 0 0 Ep + 6./3J 

と書き表される。ただし.6.はスピン軌道相互作用による分裂エネルギーであり，

)
 

の
4I
 
(
 

6.=品(X I ~~ py -~~ pz I Y) (1.3) 

と表される。 Pは次のように s軌道と p軌道の結合を表す震である。

p = -i~(Slp~IZ) 
け1

(1.4) 
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と近似できる。(1.2)式より，

2 (Ec + 2.6./3)， 2 
E = Ec + P':";_一一一一一一一+k'+日ok'Ec(Ec + .6.) '- ，-u 

一方， (1.5)式に戻って，(1.5) E'{E'(E' -Ec)(E' +.6.) -k2P2(E' + 2ム/3)}= 0 

が得られる。ただし，E'は
)
 

均
九
V

'
E
A
 -

V
'
・8(
 (1.6) 

.昆2p
E'=Eーで一一

L.昨Z

というように，kについての 4次の項を導入し，その係数を求めると，
ここではである。また，

白n一一P4(Ec+ 2.6./3)(3Eb十4ムEc+ 2.6.2) 
日ー

u 3E~(Ec + .6.)3 
3Eb + 4.6.Ec + 2.6.2 

3Ec(Ec + .6.)(Ec + 2.6./3) =-(長)
(1.7) Es= Ec 

(I.l4) 

となり後述する (1.17)式より， (1.12)式の結果と一致することがわかる。

(I.l2)式より，容易にわかるように.バンド.ギャップEcが小さい半導体では非放物線性

(1.8) Ep = -.6./3 

とした。ただし，Ecはk=Oにおけるバンドギャップである。

(1.5)式に対して，がが小さい場合の近似解を伝導帯の底に対して求めると

が顕著になることがわかる。

ここで注意しておきたいのはこの議論では f6c(2個)， fsv (4倒)，r7v (2個)の

合計 8つのバンド間の結合をもとにしているという点である。(図I.l参照)

ただし，

(1.9) 
1i
2P ， 1.2 D2 (Ec + 2.6./3) 

Ee= Ec十一一一+k2P一一一一一一一一一2m . -. Ec(Ec + .6.) 

これより k=Oにおける電子の有効質量をとなり，

)
 

ハH
V

噌

iI
 
(
 

1 1， 2p2 (Ec十2.6./3)
一-mo m が Ec(Ec+.6.) 

と求めることが出来る。

Basta.rdとBrum[118]や， Rodrigues等 [91]，あるいは Suga.wa.ra.等 [119]は基本的に
、Fm』
ω
C凶

はこの式に基っ・いて，伝導帯の非放物線性に関する議論をしている。自由電子の項や，二

次摂動の補正項を加える等の速いはあるにせよ，Ecのかわりに.Ecに閉じ込めエネル

ギーを加えた値を代入することによって非放物線性を導き出している。すなわち.伝導幣

伝導帯の非放物線性を導くために考慮すべきバンド.

の底からのエネルギー位置を Eとするとき電子の有効質量は

図I.l)
 
-
唱
E
AI
 
(
 

ところが， Ross]er [104]は，伝導帯の非放物線性を記述するためには.より高エネルギー自由電子の項を無視するとで表される。ここで.

に位置する伝導帯も含めた計算を行わなければならないと指摘している。そして， r7e， fsc 

を含めた 14x 14行列の計算を Ga.Asについて実行し，伝導帯の底から 50meV以上では，

8x8行列に基づいたI<aneのモデルとの差があることを示している。ここで，伝導待の有(1.l2) 

_ ，，2 (E + Ec)(E + Ec +叫
が (E)一一
2p2 (E + Ec + 2.6./3) 
[" 3Eb + 4.6.Ec + 2.6.2 n 1 

~ m~ 0 + _ _ -，-;: . -:-:-:-::: ' --:-. ._. E ~ 
U l-， 3Ec(Ec + .6.)(Ec + 2.6./3) -J 
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効質量を求めるために使われる通常の k.p摂動によるモデル [120Jと.8 x 8の Kaneの

モデル及び 14x 14のモデルについて.それぞれのモデルの違いがわかるように行列の形

で与えられる。ここで，白oは非放物線性を示すノマラメータであり.moはk=Oにおける

電子の有効質量である。

実は，有効質量の定義は研究者によって異なっている。それらを以下に示す。を示す。行列中. x印がある部分のバンド聞の結合を考慮、している。

f7c fBc f6c f8. f7. 

f7c X × 

fBc X × 

f6c × × × × × 
f8. × × 

f7ν × × 

通常の k.p領動によるモデル [120J

f7c fBc f6c f8. f7. 
f7C 
fBc 
r6c × X × 

f8. × × X 

f7. × × × 

1 2E 
m" -1i2k2 

1 1 dE 
百-;;-n.2k dk 
1 1 ~E 

m" がdk2

Ekenberg [106J (I.l7) 

(I.l8) 

(I.l9) 

Ruf日 dCardona [107] 

Rるssler[104J 

これらの定義を (1.16)式に適用すると

(I.l7)式より

m" (E) 空間~{l ー(2mò/が)白oE} (1.20) 

(I.l8)式より

Iくaneの8x8モデル [109]

f7C fBc r6c f8υf;ν 
f7c × × × × × 

fBc X × X × × 

f6c × × X × X 

f8. × × × × × 

f7ν × × × × X 

14 x 14モデル [104J

m"(E) ~ mo{1 -2(2mo/1i2)白oE} (I.21) 

(I.l9)式より

m"(E) ~ m~{1 -6(2mo/1i2)QoE} (I.22) 

となる。ます:結論から言うと.量子井戸のサブバンドを考える場合には(I.l7)式を用い

るのが正しし、。(1.18)式は質量は運動量を群速度で割ることによって得られるという半古

典的な考え方に基づいてー

2次摂動によって高エネルギーに位置する伝導帯まで考慮した場合.伝導帯の分散は
p 九k

m=一=ー一一一一一一一一一一一ー
v (1/五)(dE/dk)

(1.23) 

元2p ー-

E(k) = '1_て+QOk4 + ßo(k;k~ + k;k; + k;k;，) 
"'''''0 

士i'o[k2(k訴;+ k;k; + k;k;) -9k;，k;k;j1/2 )
 

F

、uI
 
I
 
(
 

としている。したがって，この式は電気伝導に用いるのに適切であると考えられる。 (I.l9)

式は.一般的な固体物理の教科筈にでてくる定義である。

一方. (I.l7)式は以下のような考え方に基づいている [106J。無限に深い井戸幅 αの量

子井戸を考える。(I.l6)式が成り立つ場合のハミルトニアンは k== -id/dzという置き換

えによって，

で与えられる [109J。今は，量子井戸におけるサ7・バンド.エネルギーを問題にしているの

で.k"， = kν=0となることから，

E=主k;+叫
~mo 

)
 

ハハVl
 
I
 
(
 

ゲ~ d" 
H=一一+位。寸十V(z)
2mo dz2 山

(1.24) 
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となる。ただし.

J 0 (Izl く ~a)
V(z) = ~ 
loo (Izl三ド)

である。この場合の基底状態の解は

(I.25) 

ψ= cos J<z (1.26) 

であり，境界条件より.

K='.!_ 
α 

(1.27) 

である。また.固有エネルギーは

、・1lノ
π
一α

/
，
t
11

、

4

0

 

k

a

 

o

+

 

白+

ゾ

l
J

2

π

一α

k

f

1
¥
 

d
n

一
引
が
一
同

一一一一

E
 

(1.28) 

伝導帯の非放物線性を考慮、して，I< =π/α における場合を考えると

E-h2fE12  一 回目

2m"(J< =π/α) ¥.α/ 

となる。(1.28)式と(1.29)式は等しくなければならないから，

(I.29) 

2r(Jし川 (i)2=£(i)2+白o(~r (1.30) 

となる。この関係は αがどのような値をとっても成り立たなければならないから，

1 1 2白内 作

一一一一=一一+ーニ1(1.
m‘(K) -mO ' fi2 )

 

1
ム
何
‘

uI
 
(
 

が得られ，(1.l7)式の関係と一致する。

伝導帯の非放物線性を考慮する際に起こるもう一つの問題は深さが有限の量子井戸の場

合のヘテロ界面における境界条件である。この境界条件も研究者によって異なっている。大

別すると次の 3つになる。

民主L= [長引B Hiroshima (1.32) 
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[2~Õ ~: -"0 ~~ L = [正法-"0 ~z~L Ne!soロetal. [122J (1.33) 

[ ご£:去2一2"0白的4o
(σI.3幻3)式は

Ekenberg [1061 (1.34) 

陥)~:L = [布2lB (1.35) 

という関係に基づいている。(1.34)式は波動関数(正確には包絡関数)の流れ密度が保存さ

れるという条件より導かれる(詳細は [106JのAPPENDIX)を参照のこと)。

なお.本研究では有効質量の定義として

m"(E) = mo(l +臼E) (1.36) 

を用いた。(1.l6)式を採用しなかったのは，この式より有効質量を塁手き出す定義がいくつ

かあり，誤解と混乱をまねく可能性があるからである。もうひとつ(I.16)式を採用しな

かった理由は，k =よ巧石二;でエネルギ→恒大となってしまうという問題がある

からである。その極大値は E=ーが/16"o2mo2と表され，GaAsの場合 (ma= 0.067m， 

白0=-2107 eVλ4 [106])には E=0.3geVで極大となり， AIAsを障壁とするような深い

量子井戸(電子に対する障壁の高さは ~0.8 eV)においてさえも， 0.39 eVより高いエネル

ギー準位は存在しないことになる。これは (1凶)式がk<<r-百瓦石でなければ成り

立たないことを示している。そこで，このような問題を避けるためにも，本研究では(1.36)

式を用いている。

また.ヘテロ界面における境界条件については(1.35)式を用いた。
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