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8.積層欠陥のある半導体の電子状態

岸 田 貴 司

領層欠陥 は､原子面の積み重ねの順番が狂 う面欠陥であり､ダイヤモ ン ド型､閃亜鉛

鉱型 半導体において制御 しきれない面欠陥 として､しば しば試料中に現れる｡CuClなど

の半導体薄膜の励起子スペク トルを測定すると､薄膜の干渉縞の上に更 に付加的な干渉縞

がのっていて､あたかも薄膜中にさらに薄膜が入っているような構造のスペク トルが披刺

される例がいくつ もある｡これは､励起子の並進運動が面欠陥によって部分的にとし込め

をうけているとして解釈することが可能である｡【1】
本研究は､光励起状態を調べる第 1段階 として閃亜鉛鉱型 半導休 GaP(111)面の積

層欠陥の電子状態を調べることを目的 とす る｡バン ド計算は､tight-binding近似の枠内

で行なった｡ この際､Sと pからなる 4っの軌道を用意 し､異なる原子位置に局在する

原子軌道間の重な りを考慮す る非直交基底を もちい､また､エネルギー積分の計耳は､2

中心近似を行ない 【2】､さらに､積層欠陥の効果をとりいれるために原子軌道間の相互作
用は第 3隣接 までを考慮に入れた｡

閃亜鉛鉱型構造の物質を考えた時､このモデルにはエネルギー積分 と重な り積分の独

立なパラメーターが 40個あるが､これらのパラメーターは､pseudopotential法によって

計芳された 【3】J<ルクJ<ン ド構造を再現す るように最小二乗法で 飢tingを行ない､決定
した｡その結果､r.m.S.errorが 0.09eVの精度で価電子帯だけでなく伝導帯 も含めて合

計 19eVのエネルギー範囲で合わせることがで きた｡

このようにして定めたパラメーターの値を用いて､積層欠陥系の電子構造を計算 した｡

簡単のため積層欠陥の存在による格子緩和は無視 した｡ 計算のためのモデルとして､面欠

陥が周期的に繰 り返す Supercellの系とただ 1っの面欠陥を含む (2っの)半無限系 とを
考察 した｡前者は単位胞の大 きな 3次元結晶のバ ン ド計井 として､後者は Green関数に

よろ散乱理論の方法で取扱った｡

結果として､積層欠陥近傍に局在す る欠陥状態がみつかった｡･特に､fl点(2次元プ
リルアンゾー ンの中心 )では､価電子帯頂上よりはなれた 2重縮退 した局在状態があり､

また伝導帯端か らもはがれた局在状態があることがわか り､r(ory)偏光の もとで､局在
状悲問の dipole遷移が起 こることがわかった｡
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