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The basal plane dislocation (BPD) in the epitaxial layer is one of the major problems in 4H-SiC since they 
degrade the device performance. Although most of BPDs are converted into the harmless threading edge 
dislocations (TED) (BPD-TED conversion), some BPDs are still remain. Therefore, it is crucial to 
elucidate the mechanism of the conversion. Since BPDs typically exist as pairs of 30°−30° and 30°−90° 
partial dislocations, elucidating the behavior of these partial dislocation pairs is essential. In this study, 
2D dislocation dynamics analysis was conducted on BPD partial dislocation pairs near the surface of 4H-
SiC to elucidate the effect of the surface on them. The results indicated that the equilibrium distance of 
BPD partial dislocation pairs decreased as they approached the surface. Meanwhile, the translational force 
exerted on the whole of the dislocation pairs significantly increased for the 30°−90° partial dislocation 
pairs as they approached the surface, whereas it was inactive for the 30°−30° partial dislocation pairs. This 
result suggests that only 30°−30° partial dislocation pairs remain in the epitaxial layer, which is consistent 
with the previous observation. 
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1． はじめに 
シリコンカーバイド（SiC）は近年，シリコン（Si）に

代替する新しいパワー半導体材料として注目されている．

その実用化への課題の一つとして，エピタキシャル膜内

における基底面転位（BPD: Basal Plane Dislocation）の低

減がある．BPDは移動度が高いため，基底面内での移動に

伴う積層欠陥の拡大により，デバイス性能の低下が引き

起こされる[1]~[3]．SiCのエピタキシャル成膜にはステッ

プ制御エピタキシー[4,5]という成膜法が使われている．

この方法では，基底面に対して4°から8°のオフ角をつけて

成膜することで，ほとんどのBPDは貫通刃状転位（TED: 
Threading Edge Dislocation）へと変換される[6,7]．TEDは

移動度が小さく，デバイス性能を低下させないと考えら

れている[3]．しかし，一部のBPDがTEDに変換されずに残

存し，デバイス性能を低下させてしまう[1]．よって，BPD
の挙動を解明することは不可欠である． 

BPDは通常，部分転位に分かれて存在しており[8]，転

位線とバーガースベクトルのなす角度により，30°−30°部
分転位対と30°−90°部分転位対が存在する．30°−30°部分転

位対のみがエピタキシャル膜内に伝播しており[9,10]，部

分転位対が完全転位へと収縮し，TEDへと変換される[11]．
先行研究[12,13]では，表面極近傍で部分転位対の収縮が

起こりやすく，TEDへと変換されやすいことが明らかに

なった．一方で30°−90°部分転位対は，エピタキシャル膜

内に残存しておらず[9,10]，その原因は明らかになってい

ない．現在まで分子動力学法による解析が進められてき

たが，表面付近で全ての部分転位を精度よく再現できる

原子間ポテンシャルは開発されていない．そこで本研究

では，転位論に基づいた転位動力学法により，表面がBPD
部分転位対の挙動に与える影響を解明する． 

2． 二次元転位動力学解析の解析方法 
本研究では，転位によって生じた応力場と表面によっ

て生じた応力場を重ね合わせることで，転位に作用する

力を計算する．その概要を図1に示す．つまり，ある点に

おける応力𝜎!"は，無限体中での弾性相互作用による応力

を𝜎!"#，表面の影響により生じた応力を𝜎!"$とすると， 

𝜎!" = 𝜎!"# + 𝜎!"$  (1) 

と表せる．ここで，𝜎!"$を修正応力（Correction stress）とい

い，修正応力を可視化することで，表面から受ける影響を

可視化することができる．表面の影響により生じた修正

応力𝜎!"$はFEMによって算出する．まず，無限体中にある

転位が作る応力場を考え，無限体中での表面の位置の面

力𝑡!%を求める．自由表面の境界条件は面力𝑡!= 0であるか 

 
Fig. 1 Schematic illustration of superposition of stress  

in an infinite body and correction stress. 
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ら，無限体中での表面の位置の面力𝑡!%を打ち消すように，

面力−𝑡!%を与えた時の応力場をFEMによって算出する．

これによって得られた応力場が表面による応力場である． 
以上の方法で計算された応力場から転位に作用する力f

を，ピーチケーラーの式と積層欠陥エネルギーΓSFEを用

いて以下の式により算出する． 

𝑓 = 𝜎&'𝑏& + 𝜎'(𝑏' + 𝛤)*+ (2) 

ただし，fはすべり方向に平行な成分である．転位の位置

を更新し，式(2)によりfを計算することを繰り返すことで

fはある値に収束する．このとき力がつり合ったとし，力

がつり合ったときの部分転位対の拡張幅を平衡距離weqと

する．また，2本の部分転位それぞれに作用する力の和を，

部分転位対全体に作用する並進力ftとする． 

3． 解析条件 
はじめに，バルク中におけるBPD部分転位対の平衡距

離weqと並進力ftを算出する．その次に，表面からの深さd
ごとに平衡距離weqと並進力ftを算出し，表面との関係を明

らかにした．30°−30°部分転位対と30°−90°部分転位対はそ

れぞれ図2のように配置した．表面からの深さdは2.0 nmか

ら100.0 nmとした．計算の収束条件は，転位に作用する力

の許容差が1.0×10-21 N/nmとした．なお本解析では，バー

ガースベクトルの大きさb=0.1782 nm[14]，積層欠陥エネ

ルギーΓSFE = 15 mJ[15]，弾性定数C11 = 501 GPa, C12 = 111 
GPa，C13 = 52 GPa，C33 = 553 GPa，C44 = 163 GPa[16]を用

いた． 

 

 
(a) 30°–30° 

 
(b) 30°–90° 

Fig.2 Burgers vectors of (a)30°–30° partial dislocation  
and (b) 30°–90° partial dislocation. 

 

4． 解析結果 
(1) BPD部分転位対の平衡距離 

バルク中における平衡距離weqは，30°−30°部分転位対で

は25.90 nm，30°−90°部分転位対では38.32 nmとなった．実

際の材料の観察[17]で測定された幅は，それぞれ約30~40 
nm，約40~60 nmとなっており，30°−90°部分転位対の平衡

距離の方が大きいことは本解析と一致している． 
図3に表面からの深さ𝑑とBPD部分転位対の平衡距離

weqの関係を示す．表面からの深さdが同じ位置では，

30°−90°部分転位対の方が平衡距離weqは大きくなり，バル

ク中での傾向と一致した．30°−30°部分転位対は，表面に

近いときには平衡距離weqも小さくなった．これは，部分

転位対が表面に近いほど，転位に働く鏡像力が大きくな

るためであると考えられる．また，表面から離れるにつれ

平衡距離weqが大きくなり，バルク中での解析結果weq = 
25.90 nmに近づいた．これは，表面から離れるほど転位に

働く鏡像力が小さくなり，バルク中の状態に近づくため

だと考えられる． 
一方で，30°−90°部分転位対は30°−30°部分転位対とは異

なり，2.0 nm≦d≦3.5 nm，15.0 nm≦d≦23.0 nmで，dが大

きくなるにつれweqが減少した．dが25.0 nmを超えるとweq

は緩やかに増加し，d = 100.0 nmのときweq = 36.21 nmとな

った．これは，バルク中での解析結果weq = 38.32 nmに近

い値である．30°−30°部分転位対ではd = 100.0 nmのときweq 

= 25.83 nmであり，バルク中との差は0.07 nmである一方，

30°−90°部分転位対ではバルク中との差は2.61 nmとなっ

た．従って，30°−90°部分転位対の方がバルク中との差が

大きく，表面から離れた位置でも表面の影響を強く受け

ると考えられる．  

 

Fig.3 The relationship between the depth from the surface 
d and equilibrium distance weq in 30°–30° partial dislocation 

and 30°–90° partial dislocation.  

 
(2) BPD部分転位対に作用する並進力 

バルク中における並進力ftは，30°−30°部分転位対，

30°−90°部分転位対ともに作用していなかった．図4に表

面からの深さdとBPD部分転位対に作用する並進力ftの関  

 

Fig.4 The relationship between the depth from the surface 
d and translational force ft acting on 30°–30° partial 

dislocation and 30°–90° partial dislocation.  
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係を示す．30°−30°部分転位対では，dの大きさに関わらず

ft = 0 N/nmであった．従って，30°−30°部分転位対には並進

力は作用しないため，エピタキシャル膜内に残存すると

考えられる．一方，30°−90°部分転位対では，dが小さいほ

どftは大きくなる傾向があり，表面から離れるほど0に収

束している．ftはd = 8.0 nmで極大値を取り，d = 6.0 nm付

近で0に近くなっているが，d < 15.0 nmにおいて30°−90°部
分転位対に大きな並進力が作用していることが明らかと

なった．従って，エピタキシャル膜内に30°−90°部分転位

対が残存していないのは，表面近傍では部分転位対に大

きな並進力が作用し，部分転位対全体が移動するためだ

と考えられる．  

 
(3) 修正応力の可視化 

a) 30°—30°部分転位対 

30°−30°部分転位対の表面からの深さdごとの修正応力

場τxyを図5に示す．部分転位に作用する力はx方向である

ためτxyを可視化した．図2(a)のような向きのバーガースベ

クトルの場合，部分転位間に負の修正応力τxy，外側に正の

修正応力τxyが作用している．表面から離れるにつれ，修正

応力τxyが減少しており，表面から離れるほど表面からの

影響が小さくなることが確認できる．2.0 nm≦d≦40.0 nm
でτxyの変化が大きいが，d = 60.0 nmとd = 100.0 nmでのτxy

の分布の変化は見られない．これは，図3において30°−30°
部分転位対の平衡距離weqがd > 40.0 nmで変化が小さいこ

とと一致している．また，表面からどの深さにおいてもτxy

は部分転位対の中心からx方向に対称であるため，30°−30°
部分転位対には並進力が作用しないと考えられる． 

 

            
Surface 

 
(a) d = 2.0 nm 

 
(b) d = 10.0 nm 

 

 
(c) d = 15.0 nm 

 

 
(d) d = 20.0 nm 

 

 
(e) d = 30.0 nm 

 

 
(f) d = 40.0 nm 

 

 
(g) d = 60.0 nm 

 

 
(h) d = 100.0 nm 

Fig.5 Correction stress τxy around 30°–30°  
partial dislocation. 

b) 30°—90°部分転位対 

次に，30°−90°部分転位対の表面からの深さdごとの修

正応力場τxyを図6に示す．図2(b)のような向きのバーガー

スベクトルの場合，修正応力τxyは部分転位対のx負側に正

の，x正側に負の分布になった．30°−30°部分転位対と同様，

表面から離れるにつれ，修正応力τxyが減少しているが，d 
= 60.0 nm，100.0 nmにおける修正応力τxyは30°−30°部分転

位対よりも大きく，表面から離れた位置でも表面の影響

を強く受けることが確認できる．また，部分転位間の分布

で30°−30°部分転位対と異なる傾向が見られた．部分転位

間では負の分布が見られるが，d≦22.0 nmで負の分布が非

対称性を持ちながら縮小している．これは，修正応力τxyが

バーガースベクトルのx方向成分，すなわち刃状成分の大

きさに依存するものであり，30°−90°部分転位対では2本
の部分転位の刃状成分の大きさが異なるためであると考

えられる．この部分転位間の修正応力τxyの変化が，図3に
おける30°−90°部分転位対の平衡距離weqが一様に増加し

ない原因だと考えられる．また，修正応力τxyの非対称性が

30°−90°部分転位対に並進力が作用する原因だと考えら

れる． 

 

            
Surface     

 
(a) d = 2.0 nm 

 
(b) d = 5.0 nm 

 

 
(c) d = 10.0 nm 

 

 
(d) d = 14.0 nm 

 

 
(e) d = 18.0 nm 

 

 
(f) d = 22.0 nm 

 

 
(g) d = 30.0 nm 

 

 
(h) d = 40.0 nm 

 

 
(j) d = 60.0 nm 

 

 
(k) d = 100.0 nm 

Fig.6 Correction stress τxy around 30°–90°  
partial dislocation. 
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5． 結論 

本研究では，二次元転位動力学解析を用いてBPD部分

転位対の平衡距離と作用する並進力について，表面から

部分転位対までの深さdごとに算出した．30°−30°部分転

位対では，表面から離れるほど平衡距離はバルク中に一

様に近づいていくのに対し，30°−90°部分転位対では，2.0 
nm≦d≦3.5 nm，15.0 nm≦d≦23.0 nmで平衡距離が減少し

た．また，30°−30°部分転位対には並進力は作用していな

いが，30°−90°部分転位対には表面近傍で大きな並進力が

作用していることが明らかとなった．このことは，

30°−30°部分転位対のみがエピタキシャル膜内に残存す

ることを示し，先行研究による観察結果と一致している．

さらに修正応力を可視化したところ，30°−30°部分転位対

よりも30°−90°部分転位対の方が表面から離れた位置で

も表面の影響を受けることが確認できた．修正応力τxyは，

30°−30°部分転位対では部分転位対の中心に対して対称

である一方，30°–90°部分転位対では非対称であることが

明らかとなった． 
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