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第1章 研究の背景 
 

1.1 序論 
近年，省エネルギー社会の実現に向けた新たなデバイス材料として，窒化ガ

リウム（Gallium Nitride: GaN）をはじめとしたワイドギャップ半導体が注目を集

めている．GaN 材料を用いた新技術としては，蛍光灯や自動車のヘッドライト

等に用いられる白色光源において，大幅な低消費電力化を可能とした白色 LED
（Light-Emitting Diode）が有名であり，既に広く世の中に普及している．  
また，GaN はその材料特性から，低消費電力な電力機器制御に用いられるパ

ワートランジスタ材料として用いることで，現在のシリコン（Silicon: Si）パワ
ートランジスタと比較して，更なる低消費電力駆動が期待できる．加えて，GaN
を用いたパワートランジスタは横型デバイスが作製できることも特徴であり，

大電力用のパワートランジスタとして用いられる Si-IGBT（Insulated Gate Bipolar 
Transistor）等の縦型パワートランジスタでは困難であった集積化が可能となる

ことから，パワー制御システムの小型化技術としても期待される．1) 
これらの GaN デバイスの実現には，GaN エピタキシャル結晶の高品質化技術

が大きく貢献してきた．現在，GaN バルク結晶の成長方法としてはハイドライ

ド気相成長（Hydride Vapor Phase Epitaxy: HVPE）法 2)が主流となっている．昨今

では HVPE 法に代わるさらなる高品質 GaN 結晶成長技術として，アモノサーマ

ル（Ammonothermal）3)法，Na フラックス（Natrium-flux）4)法も注目を集めてい

る．これらの技術により，GaN 結晶中の欠陥密度は大きく低減してきており，

研究レベルでは無転位の GaN 結晶も報告された．5) 
結晶の無欠陥化に向けた結晶成長技術開発においては，結晶に導入される欠

陥の性質を知ることが重要である．これまで，結晶中に存在する転位の性質の

評価には透過電子顕微鏡（Transmission Electron Microscopy: TEM）による電子線
回折技術が大きな役割を果たしてきた．6-8)電子線による回折現象の利用により，

転位の歪み方向を表すバーガーズベクトル（Burgers vector）の決定が可能となる．

しかし現在，結晶の高品質化に伴い，TEM のようなナノメートルスケールでの

局所評価技術では欠陥を検出することが逆に困難となってきた．今後，高品質

GaN 結晶において欠陥の存在やその挙動を評価するためには，広域での評価が

可能な欠陥検出手法が求められている． 
X 線トポグラフィ（X-ray Topography）9)は，欠陥密度の低い結晶に対し，広域

（mm～cm オーダー）で欠陥の検出が可能な技術である．X 線トポグラフィで

は TEM を用いた電子線回折と同様，X 線の回折現象を利用することで結晶内で

の転位の存在を可視化でき，転位のバーガーズベクトルの同定が可能である．X
線トポグラフィによるバーガーズベクトルの同定には，膜厚方向全域での転位
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挙動を観察可能な透過法（Lang 法 10））での評価が重要となる．しかし，既存の

Si 結晶等とは異なり線吸収係数の大きい GaN では，市販のウエハレベル(数 100 
m)の膜厚に対しては，Cu-Kや Mo-K等の実験室光源では X 線の透過が困難

である． 
一方，GaN 結晶ではその結晶構造や結晶成長条件に起因して，結晶面内で局

所的な格子面の傾斜や歪みが発生する．結晶面の傾斜や歪みの評価には X 線回

折（X-ray diffraction: XRD）が一般的に用いられるが，実験室光源ではビームサ
イズの縮小化に限界がある（＞100 m）ため，局所的に分布する格子面傾斜や

歪みについてビーム径内の平均情報としての評価となる．GaN 結晶において局

所での面傾斜や歪みを詳細に評価するためには，X 線マイクロビームを用いた

高い位置分解能での評価が必要となる． 
 そこで本研究では，GaN 結晶の更なる高品質化に向け，放射光 X 線を用いた

評価によって GaN 結晶欠陥の性質を明らかにすることを目的とした．放射光の

高いエネルギーの X 線を利用すれば，市販ウエハレベルの膜厚を持つ GaN 結晶

に対しても，透過 X 線トポグラフィ測定が容易となる．また，高輝度かつ高平

行度な放射光 X 線を利用すれば，XRD 測定において X 線マイクロビームを形成

することができ，ミクロンスケールで局所での結晶面の傾斜や歪みを検出する

ことが可能となる．放射光を用いた X 線トポグラフィとマイクロビーム XRD の

組み合わせでの結晶欠陥挙動のフィードバックは，今後の高品質 GaN 結晶成長

技術開発を加速することが期待できる． 
 

1.2 窒化ガリウムの結晶成長と欠陥 
1.2.1 結晶構造と材料特性 11) 

 GaN は，元素周期律表のⅢ族の Ga とⅤ族の N で構成されるⅢ-Ⅴ族化合物で

ある．このような化合物の結晶は，ウルツ鉱型（Würzeit: WZ），閃亜鉛型

（Zincbrend: ZB），岩塩型（Rocksalt: RS）のいずれかの結晶構造をとることが知

られており，その結晶構造は電気陰性度に基づく．12)一般に，電気陰性度の高い

ものが WZ 型構造をとる傾向を示し，GaN は常温定圧化で 4 配位の WZ 型構造
が最安定相となる． 
 図 1-1 に示すように，WZ 型の GaN は c 軸と呼ばれる[0001]方向に Ga 原子層
と N 原子層が交互に積層した構造であるため，c 軸方向では Ga と N の電気陰性

度の違いによって分極が生じる．一方，c 面と垂直を成す a 面，m 面は無極性面

として知られている． 
 表 1-1 は Si と比較した GaN の材料特性である．GaN はワイドギャップ半導体

であることから，当初は短波長発光デバイス材料として期待された．GaN は In
組成によって発光波長を紫外～赤色まで制御することができることから，
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1.2.2 格子不整合系のエピタキシャル成長 
1.2.2.1 異種基板上への窒化ガリウム成長 14) 

 GaN 結晶の代表的な成長技術を表 1-2 にまとめた．現在市販されている GaN
ウエハは，成長速度や製造コストの観点から気相法の１つである HVPE 法 2)が主

流となっている（図 1-2）． 
気相法を用いたエピタキシャル成長では下地基板が必要となる．GaN 結晶は，

一般的に異種基板上へのヘテロエピタキシャル成長で作製される．サファイア

基板上に GaN を成長する場合，その格子定数は 16％も異なり，大きな格子不整
合が存在する．一般的に用いられるサファイア基板の面方位は，ミラー指数で

標記すると(0001)面と{11-20}面である．いずれのサファイア表面に対しても，

GaN は[0001]方向に成長する傾向がある． 
 サファイア基板上の GaN ヘテロエピタキシャル成長では，結晶成長条件にも

左右されるが，基本的にはその大きな格子不整合が原因となり，Volmer-Waber
型成長による結晶核が形成されると考えられている（図 1-3）．エピタキシャル

結晶成長において，基板との格子不整合が存在すると，成長初期の結晶には平

面内に二軸性応力が加わる．応力による歪みエネルギーが結晶の弾性限界を超

えると転位等の欠陥を発生し, それを緩和するためにそれぞれの結晶粒で結晶

成長軸が理想的な状態からのずれを生じる．その結果，結晶粒同士の成長軸が

完全に一致することは難しくなる．このような成長結晶面内での結晶軸のズレ

はチルト・ツイストと呼ばれている．15)また，結晶粒の合体（コアレッセンス）

により，GaN 成長膜の面内には高密度な欠陥領域が存在し，その領域には高濃

度なドナーが残留してしまう．高濃度なドナーの起源は主に，成長雰囲気中に

存在する酸素や不純物である． 
 
 

表 1-2．GaN 結晶成長方法 
成長方式 成長方法 

気相法 ハイドライド気相成長法（HVPE） 

有機金属気相堆積法（MOVPE） 

分子線堆積法（MBE） 

液相法 
 

フラックス法 

アモノサーマル法 
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1.2.2.2 欠陥低減技術 16) 
異種基板上の GaN ヘテロエピタキシャル成長では，有機金属気相堆積法

（Metal-Organic Vapor Phase Epitaxy: MOVPE）において低温堆積緩衝層（低温バ
ッファ層）を利用することで，優れた単結晶性を持つ GaN 膜が実現された．17)

低温堆積緩衝層の利用は GaN 結晶成長においてステップフロー成長を容易にし，

原子スケールで平坦な表面を得ることができる．加えて，成長膜内での残留不

純物濃度も激減し，高純度結晶の作製が可能となった． 
低温堆積緩衝層としては，一般的に AlN または GaN が利用される．低温堆積

緩衝層を用いた GaN 成長では，低温で成長した基板結晶の配向を引き継いだ高

密度な成長核で構成される膜が，昇温過程において再結晶化する．その結果，

その上に高温で成長される GaN 膜では横方向の成長が促進され，平坦な成長面

を得ることが可能となると説明されている．18-21) 
 また，GaN 結晶の低欠陥化に向けた成長技術としては，横選択成長（Epitaxial 
Lateral Overgrowth: ELO）も重要な技術である．横選択成長とは，結晶表面を SiO2

等のマスク材と呼ばれる薄膜で覆い，一部の開口部から横方向に成長させる方

法である．GaN の横選択成長には，マイクロチャンネルエピタキシー

（Micro-Channel Epitaxy: MCE）22)とファセット形成型 ELO（Facet-Initiated 
Epitaxial Lateral Overgrowth: FIELO）23, 24)の 2 つが挙げられる．横選択成長では，

ファセット構造の成長に伴う欠陥の曲がりが，欠陥低減に大きな役割を果たし

ている．8) 
 

1.2.3 窒化ガリウムの結晶欠陥 
 結晶に存在する欠陥としては，点欠陥，転位，面欠陥等が挙げられる．現存

する GaN 結晶は主に異種基板上のヘテロエピタキシャル成長で作製されるため，

基板界面から発生するミスフィット転位の存在が最も課題となっている．それ

以外にも，N の供給不足による N 空孔や，結晶成長過程で意図せず取り込まれ

る不純物（C，O 等）も課題となる． 
GaN 結晶中に存在する欠陥は，欠陥の種類に応じて様々な手法で検出するこ

とができる．表 1-3 にはそれぞれの欠陥種を評価可能な分析手法をまとめた．前

述したようなヘテロエピタキシャル成長結晶では欠陥の低減には限界があり，

未だ 105 cm-2程度の転位が存在する．そのため，GaN 結晶を用いたデバイス開発

では，エピタキシャル成長過程での欠陥挙動や，欠陥分布を知ることが重要と

なっている． 
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表 1-3． GaN 欠陥とその分析手法 
欠陥種 分析手法 検出パラメータ 位置分解能 

点欠陥 陽電子対消滅
25) 陽電子のエネルギー 

・寿命 
数 mm 

転位 カソードルミネッセンス バンド間発光強度 
・波長 

数 100 m 

走査電子顕微鏡 
（＋エッチピット法等） 

二次電子強度 数 100 nm 

透過電子顕微鏡 電子線回折強度 数 nm 

原子間力顕微鏡 表面凹凸 数 nm 

X 線回折 

実験室光源 

X 線回折強度 

数 100 m 

放射光 
マイクロビーム 

数 m 

不純物 カソードルミネッセンス バンド間発光強度 
・波長 

数 100 m 

二次イオン質量分析法 二次イオン強度 数 10～100 m 

格子歪み X 線回折（実験室光源） X 線回折強度 数 100 m 

ラマン分光 散乱光強度・波数 数 m 

 
 
異種基板上の GaN ヘテロエピタキシャル結晶の転位低減に向けては，界面か

ら発生するミスフィット転位が，成長方法や条件に依存した成長応力場の変化

によってどのように動くかを知ることが重要である．GaN 成長技術の進展には，

転位の歪み方向を表すバーガーズベクトルを電子線の回折現象から知ることが

できる TEM 解析が大きな役割を果たしてきた．6-8) 

 六方晶構造を持つ結晶中には，𝒃=1/3<11-20>，𝒃=<0001>，𝒃=1/3<11-23>のバ

ーガーズベクトルを持つ 3 つのタイプの完全転位が存在する．これらは，c 軸成

長結晶において成長方向に伝播する転位を仮定すると，それぞれ刃状転位，ら

せん転位，混合転位に分類できる．結晶中に存在する転位は，成長面内での二

軸応力や成長モードに影響されるため，成長方法や成長面によって各転位の発

生メカニズムやその挙動は異なる．無極性面成長したⅢ族窒化物結晶中に存在

する転位のタイプを表 1-4 に，積層欠陥のタイプを表 1-5 に示す．無極性面や半

極性面と呼ばれる面で成長した場合，六方晶構造の最密面である(0001)面が成長
面と角度を持つため，成長方向に対し積層欠陥が伝播してしまうことも課題と

なる． 
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表 1-4．無極性面成長したⅢ族窒化物に存在する転位 26) 
転位のタイプ バーガーズベクトル b 関係する積層欠陥 

Frank-Shockley partial 1

6
〈202̅3〉 I1 

Shockley partial 1

3
〈11̅00〉 I2 

Frank partial 1

2
〈0001〉 E 

a- type 1

3
〈112̅0〉 なし 

a+c- type 1

3
〈112̅3〉 なし 

c- type 〈0001〉 なし 
Stair-rod 1

6
〈101̅0〉 

1

6
〈3̅2̅1̅0〉 

BSFs  
(Basal stacking faults) 
/PSFs 
(Prismatic stacking faults) 

 
 

表 1-5．無極性面成長したⅢ族窒化物の積層欠陥 26)  
積層欠陥のタイプ バーガーズベクトル b 積層構造 

I1 1

6
〈202̅3〉 ABABCBCBC 

I2 1

3
〈11̅00〉 ABABCACAC 

I3 None ABABCACAC 

E 1

2
〈0001〉 ABABCBABA 

Prismatic 1

2
〈101̅1〉 

{1̅21̅0}面に沿って 
発生 
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1.2.4 高品質化に向けた新たな結晶成長技術 
 現在 GaNバルク成長方法として主流となっている HVPE 法は気相法の一種で

ある．一般的に 900℃程度の高温に保持された金属ガリウムと塩化水素ガスを反
応させて塩化ガリウムを生成し，1100℃程度に保たれた基板付近でアンモニア

と反応させることで GaN を成長させている．これまで HVPE 法では欠陥低減の

ため，横選択成長を始めとし，r-FIELO（Facet-Initiated Epitaxial Lateral Overgrowth）
法 27,28)，DEEP（Dislocation Elimination by the Epitaxial-growth with inverse-Pyramidal 
pits）法 29, 30)，VAS（Void-Assisted Separation）法 31-33)等，さまざまな方法が提案

されてきた． 
 しかし，気相法かつ異種基板上でのヘテロエピタキシャル成長を用いた HVPE
法では欠陥低減に限界がある．そこで昨今，GaN 結晶の完全結晶化に向け研究

が盛んとなっているのが，液相法のアモノサーマル法 3)と Na フラックス法 4)で

ある．Na フラックス法で作製した GaN 結晶では，異種基板上に成長しているに

も関わらず高品質な結晶が得られており，局所的には完全結晶化していること

が報告された．5) 
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第2章 理論的基礎 
 

 2.1 結晶欠陥の物理 34-36) 
2.1.1 結晶欠陥の種類 

 結晶欠陥とは，理想的な結晶（完全結晶）からの格子の乱れの総称である．

結晶欠陥は結晶内でのその広がりの次元性に応じ，点欠陥，転位，面欠陥など

に分類される． 
 点欠陥（point defect）は原子一個分，もしくは数個分の大きさを持つ欠陥であ

り，格子位置に存在するべき原子が抜けた状態を空孔（vacancy），格子位置では
ないところに余分に原子が入った状態を格子間原子（interstitial atom）と呼ぶ．
現実の結晶では点欠陥が互いに会合して複合欠陥（complex defect）を形成して
いる場合が多い． 
転位（dislocation）は結晶中のある線に沿って結晶が乱れた領域を指し，その

外側では弾性的に歪んだ領域が付随する．転位は原子の空間的なつながりを乱

す欠陥で，結晶中で途切れることがないため結晶表面まで抜ける，もしくは結

晶内で閉ループを形成して終端する． 
面欠陥として代表されるのは多結晶体において結晶粒の間に存在する粒界

（grain boundary）である．粒界も転位と同様結晶内に端を持たない．結晶粒間

の回転角が大きい（𝜃>15°）の場合大角粒界と呼び，それより小さいものを小

角粒界と呼ぶ．小角粒界は転位の配列で表すことができる．粒界以外の面欠陥

としては，積層欠陥や逆位相境界が挙げられる．  
 

2.1.2 転位の一般的定義 
2.1.2.1 転位 

結晶のすべり変形は，ある結晶面を境界にしてその上下の結晶がある特定の

方向にずれることによって生じる．この面をすべり面（slip plane），方向をすべ
り方向（slip direction）と呼ぶ．結晶のすべり面やすべり方向は，その結晶構造
や変形温度等によって決まる．例えば面心立方構造（fcc）を持つ結晶では，{111}
面での<111>方向へのすべりが生じやすい．fcc 結晶において，{111}は原子の最
密面，<111>は原子の最密方向である．すべり面とすべり方向を<111>{111}のよ
うに一緒に記述した場合，それをすべり系（slip system）と呼び，対称性の高い
結晶ほどすべり系の数が多い． 
図 2-1 において，結晶の中ですべりが起こった領域と，まだ起こっていない領

域の境界でひずみの集中した部分を転位と呼ぶ．転位という概念は，結晶の塑

性変形に対する理解を得るため，1934 年に Orowan37），Tayler38），Polanyi39)の 3
人によって独立に提唱された．当初，転位の存在はデコレーション法やエッチ
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この反応で生成した転位はどちらの転位線のすべり面上にものっていないため

すべり運動ができない．この転位をローマー・コットレル（Lomer-Cottrell）転

位と呼ぶ．図 2-7 において 2 つの交わる面に折れ曲がった形で拡張した転位はス
テアロッド転位であり，この反応によって不動化した転位をローマー・コット

レルの不動転位（sessile dislocation）という．このような不動転位が形成される

と，後続の転位はそこに堆積して塑性変形が阻害される． 
 
   2.1.2.5 ミスフィット転位 
 異種基板上にヘテロエピタキシャル成長した結晶では，両結晶の格子周期の

差によって，圧縮もしくは膨張の歪みが伴う．このような歪みを整合歪み

（coherency strain）と呼ぶ．整合歪みがある程度大きくなると，界面に転位を導

入することによって，長距離の歪みを緩和する．このような転位をミスフィッ

ト転位（misfit dislocation）と呼ぶ．成長膜が薄いうちは整合性を保ちながら成

長するが，ある臨界膜厚を超えるとミスフィット転位が導入される． 
 

2.1.3 転位の弾性論 40) 
   2.1.3.1 応力 
 物質に弾性的な歪みが存在する時，それを元に戻す応力が存在する．図 2-8
に立方体の各面にはたらく応力の定義を示す．𝜎𝑖𝑗は単位面積当たりにはたらく

応力であり，i は力がはたらく方向，j は力がはたらいている面を意味する． 
 応力を表すテンソルは，以下のように記述できる． 
 

     (

𝜎𝑥𝑥 𝜎𝑥𝑦 𝜎𝑥𝑧
𝜎𝑦𝑥 𝜎𝑦𝑦 𝜎𝑦𝑧
𝜎𝑧𝑥 𝜎𝑧𝑦 𝜎𝑧𝑧

)     (2－1) 

 
軸周りの偶力はつり合ってゼロになることから， 
 

     𝜎𝑥𝑦 = 𝜎𝑦𝑥,  𝜎𝑦𝑧 = 𝜎𝑧𝑦,   𝜎𝑧𝑥 = 𝜎𝑥𝑧    (2－2) 
 
となる．(2－1)式は対称テンソルであり，9 個の成分のうち独立なものは 6 個で
ある． 
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の式から， 

 

σ𝑥𝑥 = 𝜎𝑟𝑟 cos
2 𝜃 + 𝜎𝜃𝜃 sin

2 𝜃 − 2𝜎𝑟𝜃 sin 𝜃 cos 𝜃 

σ𝑦𝑦 = 𝜎𝑟𝑟 sin
2 𝜃 + 𝜎𝜃𝜃 cos

2 𝜃 + 2𝜎𝑟𝜃 sin 𝜃 cos 𝜃 

σ𝑥𝑦 = (𝜎𝑟𝑟 − 𝜎𝜃𝜃) sin 𝜃 cos 𝜃 + 𝜎𝑟𝜃(cos
2 𝜃 − sin2 𝜃) 

 

の変換式を用いて x-y 座標系の応力成分σ𝑥𝑥，σ𝑦𝑦，σ𝑥𝑦に変換できる．すなわち，

x-y 面上の点(x,y)における応力成分は以下のように記述できる． 
 

(

σ𝑥𝑥 σ𝑥𝑦 σ𝑥𝑧
σ𝑦𝑥 σ𝑦𝑦 σ𝑦𝑧
σ𝑧𝑥 σ𝑧𝑦 σ𝑧𝑧

) =
𝐺𝑏

2𝜋(1 − 𝜈)

(

 
 
 
 
−
𝑦(3𝑥2 + 𝑦2)

(𝑥2 + 𝑦2)2
𝑥(𝑥2 − 𝑦2)

(𝑥2 + 𝑦2)2
0

𝑥(𝑥2 − 𝑦2)

(𝑥2 + 𝑦2)2
𝑦(𝑥2 − 𝑦2)

(𝑥2 + 𝑦2)2
0

0 0 −2𝜈
𝑦

𝑥2 + 𝑦2)

 
 
 
 

   

(2 − 4) 
 
これらの式からわかるように，刃状転位ではすべり面の上では圧縮，すべり面

の下では引っ張りの応力が存在する．41) 
らせん転位の場合，図 2-9(b)のようにらせん転位が走る方向を z 軸にとると，

円筒座標での点(r,)における応力成分は次式のようになる． 
 

𝜎𝜃𝑧 = 𝜎𝑧𝜃 =
𝐺𝑏

2𝜋
∙
1

𝑟
    (2 − 5) 

 
よって，x-y 面上の点(x,y)での応力は次のように記述される． 
 

(

σ𝑥𝑥 σ𝑥𝑦 σ𝑥𝑧
σ𝑦𝑥 σ𝑦𝑦 σ𝑦𝑧
σ𝑧𝑥 σ𝑧𝑦 σ𝑧𝑧

) =
𝐺𝑏

2𝜋

(

 
 
 

0 0 −
𝑦

𝑥2 + 𝑦2

0 0
𝑥

𝑥2 + 𝑦2

−
𝑦

𝑥2 + 𝑦2
𝑥

𝑥2 + 𝑦2
0

)

 
 
 

   

(2 − 6) 
 
らせん転位では上式以外の応力成分はゼロとなり，らせん転位周りの応力分布

は転位からの距離に逆比例するせん断応力のみで垂直応力を伴わないことがわ
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式からわかるように，誘電率ε(𝒓)は電子密度分布𝜌(𝒓)の周期性を持つ．𝜒(𝒓)は電

気感受率と呼ばれ，常に負の値をとる．𝐹(𝒈)は結晶構造因子，𝒈は回折ベクトル，

𝒓は結晶中の位置ベクトル，
𝑒2

𝑚𝑐2
は電子古典半径，𝑣は単位胞の体積である． 

 マクスウェル方程式の一般解は，時間的振動項を省略すると 
 

𝐸 =∑𝐸𝑔exp(𝑖𝒌𝑔 ∙ 𝒓)

𝑔

    (2 − 10) 

𝒌𝑔 = 𝒌0 + 𝒈    (2 − 11) 
 
として与えられる．𝒌0は結晶中の入射波の波数ベクトル，𝒌𝑔は結晶中での散乱

（回折）波の波数ベクトルである．  𝒈は回折ベクトルで， (2－11)式から

𝒈 = 𝒌𝑔 − 𝒌0である． 
  
ここで，波数ベクトル𝒌0の入射波に対し，波数ベクトル𝒌𝑔を持つ回折方向の

波が 1 つだけ存在する場合を考える．すなわち，逆格子空間において逆格子原

点 O と逆格子点 G のみに注目する．これを二波近似と呼び，(2－10)式は 
 

       𝑬 = 𝑬0exp(𝑖𝒌0 ∙ 𝒓) + 𝑬𝑔exp(𝑖𝒌𝑔 ∙ 𝒓)    (2 − 12) 
 
と書き換えることができ，以下の基本方程式を得ることができる． 
 

(𝑘0
2 − 𝑘2)𝐸0 − 𝐾

2𝐶𝜒𝑔̅𝐸𝑔 = 0 
𝐾2𝐶𝜒𝑔𝐸0 − (𝑘𝑔

2 − 𝑘2)𝐸𝑔 = 0 

ここで，𝑘 = 𝐾√1 + 𝜒0 ≅ 𝐾 (1 +
𝜒0

2
)で， 𝐾は真空中の波数である．𝜒0は𝜒(𝒓)の 0

次のフーリエ係数で，電気感受率𝜒(𝒓)の空間平均を与える．なお，𝜒0 =

−
𝑒2

𝑚𝑐2
𝜋𝜆2

𝑣
𝐹(0)であることから，その値は 10-4～10-6と非常に小さい．電子密度分

布𝜌(𝒓)は実数であるから，(2－7)式，(2－9)式より𝜒𝑔＝𝜒𝑔̅
∗の関係があり，

𝜒𝑔𝜒𝑔̅ = |𝜒𝑔|
2
とおくことができる． 𝐶は偏光因子と呼ばれ𝜎偏光の場合で𝐶 = 1，

π偏光の場合で𝐶 = cos2𝜃𝐵（𝜃𝐵はブラッグ角）である．上記の基本方程式中にお

いて，𝑘 = |𝑘0| = |𝑘𝑔|である． 
基本方程式が意味を持つ解になるためには， 

 

(2－13) 
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と置く．本来は
0𝑗
≡ 𝑘0𝑗 − 𝑘0と書くべきであるが，k は𝑘 = |𝑘0| = |𝑘𝑔|なので上

記のようになる．
0𝑗
，

𝑔𝑗
は共鳴不足度（resonance error）もしくは励起不足度

（extinction error）と呼ばれる．図 2-16 からわかるように，分岐波 1 では


01
, 
𝑔1
< 0となり，分岐波 2 では

02
, 
𝑔2
> 0となる．したがって，（2－7）式は

以下のように表される． 
 


0𝑗

𝑔𝑗
=
𝑘2

4
𝐶2𝜒𝑔𝜒𝑔̅    (2 − 19) 

 
 (2－13)式より，部分波に対する二波近似の基本方程式は以下のように書ける． 

 
(𝑘0𝑗
2 − 𝑘2)𝐸0𝑗 − 𝑘

2𝐶𝜒𝑔𝑗̅̅̅̅ 𝐸𝑔𝑗 = 0 
𝑘2𝐶𝜒𝑔𝑗𝐸0𝑗 − (𝑘𝑔𝑗

2 − 𝑘2)𝐸𝑔𝑗 = 0 
 


0𝑗
(≡ 𝑘0𝑗 − 𝑘)，

𝑔𝑗
(≡ 𝑘𝑔𝑗 − 𝑘)を用いて上式を書き換えると 

 
2
0𝑗
𝐸0𝑗 − 𝑘𝐶𝜒𝑔𝑗̅̅̅̅ 𝐸𝑔𝑗 = 0 

𝑘𝐶𝜒𝑔𝑗𝐸0𝑗 − 2𝑔𝑗𝐸𝑔𝑗 = 0 
 
が得られる．この 2 つの式から，2 つの波動場𝐸0𝑗，𝐸𝑔𝑗の振幅比は 
 

𝐸𝑔𝑗

𝐸0𝑗
=
2
0𝑗

𝑘𝐶𝜒𝑔𝑗̅̅̅̅
=
𝑘𝐶𝜒𝑔𝑗

2
𝑔𝑗

    (2 − 22) 

 

と書くことができる．𝜒𝑔𝑗，𝜒𝑔𝑗̅̅̅̅は負の値であること， 01, 𝑔1 < 0，
02
, 
𝑔2
> 0で

あることを考えると，(2－28)式より，分岐波 1，2 の振幅比はそれぞれ 
 

𝐸𝑔1

𝐸01
> 0,  (∵  𝜒𝑔1 < 0，

𝑔1
< 0)     (2 − 23) 

𝐸𝑔2

𝐸02
< 0,  (∵ 𝜒𝑔2 < 0，

𝑔2
> 0)     (2 − 24) 

(2－20) 

(2－21) 
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2.2.2 回折条件からのずれと，分散点における位相と振幅 
図 2-18 のように，ラウエ点近傍の分散面に対し x 軸と y 軸をとった場合， 

 

0
= −𝑥 sin 𝜃B + 𝑦 cos 𝜃B 


𝑔
= 𝑥 sin 𝜃B + 𝑦 cos 𝜃B 

 

と書ける．吸収を無視すると
𝑔̅
= 

𝑔
∗ より

𝑔

𝑔̅
は実数であることから，


𝑔

𝑔̅
= |

𝑔
|
2

となる．そこで， 

 =
2𝜋 cos 𝜃B

𝑘|𝐶| |
𝑔
|
=

 cos 𝜃B

|𝐶| |
𝑔
|
    (2 − 28) 

 
とおくことで，（2－19）式は以下のように書き直すことができる． 
 


0𝑗

𝑔𝑗
=
𝜋2 cos2 𝜃B

2
    (2 − 29) 

 
(2－27)式を用いると，上式は以下のように書き換えられる． 
 

−𝑥2 sin2 𝜃B + 𝑦
2 cos2 𝜃B =

𝜋2 cos2 𝜃B

2
    (2 − 30) 

 
すなわち，図 2-18 に示すように，分散面は上式で表される双曲線として描くこ

とができ，その双曲線の再隣接距離は2𝜋/ (= 𝑘|𝐶| |
𝑔
| / cos 𝜃B)である． 

入射表面に対し回折波が入射波と異なる側から出ていくラウエケース（Laue 
case）の場合，図 2-19(a)に示すように，入射表面の垂線が分散面 1 と 2 の両方と
必ず交わる．波数ベクトルの境界条件（𝑲0𝑡=𝒌0𝑡）より，垂線 v と分散面との交
点が分散点 P1，P2 として決定される．その結果，結晶中の O 波の波数ベクトル

はP1O⃗⃗ ⃗⃗ ⃗⃗  (= 𝒌01)，P2O⃗⃗ ⃗⃗ ⃗⃗  (= 𝒌02)となり，G 波の波数ベクトルはP1G⃗⃗⃗⃗ ⃗⃗ (= 𝒌𝑔1)，P2G⃗⃗⃗⃗ ⃗⃗  (= 𝒌𝑔2)

となる．図 2-19(b)に示すように，逆格子原点 O を中心とした分散球 TO上の入

射波の端数ベクトル𝑲0の始点を P，ラウエ点を L とすると，入射波のブラッグ

角からのずれはPO⃗⃗⃗⃗  ⃗(= 𝑲0)とLO⃗⃗⃗⃗  ⃗のなす角𝜃B − 𝜃(= 𝐿𝑃̅̅̅̅ /𝐾)となる．垂線 v と分散球
TO’，TG’の交点を𝑝0，𝑝𝑔とすると，𝑝0𝑝𝑔̅̅ ̅̅ ̅̅ は 

(2－27) 
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双曲面の再隣接距離であるL1L2̅̅ ̅̅ ̅̅ (= 2𝜋 ⁄ )を用いP0P𝑔̅̅ ̅̅ ̅̅を規格化することで，ブ

ラッグ角からのずれを表すパラメータ Wを以下のように定義する事ができる． 
 

𝑊 =
P0P𝑔̅̅ ̅̅ ̅̅

L1L2̅̅ ̅̅ ̅̅
=
2 sin 𝜃B


(𝜃B − 𝜃) =

(𝜃B − 𝜃) sin 2𝜃B

|𝐶| |
𝑔
|

    (2 − 33) 

 
なお，視斜角𝜋 2⁄ − 𝜃が増えると𝑊が増えるとする．σ偏光に対する𝑊の値（𝑊𝜎）

とπ偏光に対する𝑊の値（𝑊𝜋）には，𝑊𝜎 = |cos 2𝜃B|𝑊
𝜋の関係がある． 

 
 (2－32)式と(2－33)式より， 
 


𝑔
− 

0
=
2𝜋𝑊


cos 𝜃B     (2 − 34) 

 
の関係が得られ，上式と(2－29)式から以下の関係を得る事ができる． 
 


0𝑗
=
𝜋 cos 𝜃B


(−𝑊 ∓√𝑊2 + 1)         


𝑔𝑗
=
𝜋 cos 𝜃B


(𝑊 ∓ √𝑊2 + 1)     (2 − 35) 

 
上式における∓の符号は，𝑗 = 1の時に－， 𝑗 = 2の時に＋をとる．(2－22)式と(2
－35)式より， 
 

𝐸𝑔𝑗

𝐸0𝑗
=
|𝐶|

𝐶
exp(𝑖𝛿) (−𝑊 ∓√𝑊2 + 1)    (2 − 36) 

 

の関係が得られる．ここで，𝛿は
𝑔
の位相であり

𝑔
= |

𝑔
| exp(𝑖𝛿)を満たす．吸

収を無視した場合
𝑔̅
= 

𝑔
∗であり，𝛿 = −𝛿，

𝑔̅
= |

𝑔
|，√𝑔 

𝑔̅
⁄ = exp(𝑖𝛿)である．

なお，𝐹𝑔が実数で正，すなわち 
𝑔
が実数で負の場合，exp(𝑖𝛿) = −1である． 
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と書き換えることができるため，2 つの波動場の強度は以下のように書ける． 
 

|𝐸𝑗|
2
= |𝐸0𝑗|

2
+ |𝐸𝑔𝑗|

2
+ 2|𝐸0𝑗||𝐸𝑔𝑗|{cos(𝒌0𝑗 ∙ 𝒓)cos(𝒌𝑔𝑗 ∙ 𝒓) 

                         +sin(𝒌0𝑗 ∙ 𝒓)sin(𝒌𝑔𝑗 ∙ 𝒓)}   (2 − 41) 
 

ここで，三角関数の公式 

cos 𝛼 cos 𝛽 =
1

2
{cos(𝛼 + 𝛽) + cos(𝛼 − 𝛽)} 

sin 𝛼 sin 𝛽 = −
1

2
{cos(𝛼 + 𝛽) − cos(𝛼 − 𝛽)} 

 
を用いると，（2－41）式の{}内の式は以下のように展開できる． 
 

{ }＝
1

2
{ cos(𝒌0𝑗 ∙ 𝒓 + 𝒌𝑔𝑗 ∙ 𝒓) + cos(𝒌𝑔𝑗 ∙ 𝒓 − 𝒌𝑔𝑗 ∙ 𝒓)} 

             −
1

2
{ cos(𝒌0𝑗 ∙ 𝒓 + 𝒌𝑔𝑗 ∙ 𝒓) + cos(𝒌𝑔𝑗 ∙ 𝒓 − 𝒌𝑔𝑗 ∙ 𝒓)} 

          = cos(𝒌𝑔𝑗 ∙ 𝒓 − 𝒌0𝑗 ∙ 𝒓) 
 
ここで，𝒌𝑔𝑗 − 𝒌0𝑗 = 𝒈であることから，(2－41)式は以下のように書き換えるこ

とができる． 
 

|𝐸𝑗|
2
= |𝐸0𝑗|

2
+ |𝐸𝑔𝑗|

2
+2|𝐸0𝑗||𝐸𝑔𝑗|cos(𝒈 ∙ 𝒓)      (2 − 42) 

              
上式より，結晶内での分岐波 1，2 の波動場は𝒈 ∙ 𝒓 = const.の面上に存在し，格

子間隔の周期を持つことがわかる．なお，0𝑗と𝑔𝑗 (𝑗 = 1,2)はそれぞれ単独の解

として存在することはできず， 01と𝑔1，02と𝑔2がそれぞれ結合した波動場に意

味を持つ．すなわち，分岐波 1，2 の波動場では，それぞれに存在する部分波0𝑗と
𝑔𝑗の干渉によって波動場の強度が記述される． 
𝐸0𝑗と𝐸𝑔𝑗の位相差𝛿を考慮に入れた振幅比を 

 
𝐸𝑔𝑗

𝐸0𝑗
= |
𝐸𝑔𝑗

𝐸0𝑗
| exp(𝑖𝛿𝑗)    (2 − 43) 
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とおき，式(2－39)に式(2－43)を代入すると以下のようになる． 
 

𝐸𝑗 = 𝐸0𝑗 {exp(𝑖𝒌0𝑗 ∙ 𝒓) + |
𝐸𝑔𝑗

𝐸0𝑗
| exp(𝑖𝛿𝑗)exp(𝑖𝒌𝑔𝑗 ∙ 𝒓)} 

= 𝐸0𝑗 {exp(𝑖𝒌0𝑗 ∙ 𝒓) + |
𝐸𝑔𝑗

𝐸0𝑗
| exp(𝑖𝒌𝑔𝑗 ∙ 𝒓 + 𝑖𝛿𝑗)} 

 
ここで，上式の{}内は以下のように展開できる． 
 

{ } = {cos(𝒌0𝑗 ∙ 𝒓) + |
𝐸𝑔𝑗

𝐸0𝑗
| cos(𝒌𝑔𝑗 ∙ 𝒓 + 𝛿𝑗)} 

            + 𝑖 {sin(𝒌0𝑗 ∙ 𝒓)+ |
𝐸𝑔𝑗

𝐸0𝑗
| sin(𝒌𝑔𝑗 ∙ 𝒓 + 𝛿𝑗)} 

{ }2 = 1 + |
𝐸𝑔𝑗

𝐸0𝑗
|

2

+ |
𝐸𝑔𝑗

𝐸0𝑗
| {2 cos(𝒌0𝑗 ∙ 𝒓) cos 𝒌𝑔𝑗 ∙ 𝒓 + 𝛿𝑗} 

+ |
𝐸𝑔𝑗

𝐸0𝑗
| {2 sin(𝒌0𝑗 ∙ 𝒓) sin(𝒌𝑔𝑗 ∙ 𝒓 + 𝛿𝑗)} 

           = 1 + |
𝐸𝑔𝑗

𝐸0𝑗
|

2

+ 2 |
𝐸𝑔𝑗

𝐸0𝑗
| {cos(𝒌0𝑗 ∙ 𝒓) cos(𝒌𝑔𝑗 ∙ 𝒓 + 𝛿𝑗) 

               + sin(𝒌0𝑗 ∙ 𝒓) sin(𝒌𝑔𝑗 ∙ 𝒓 + 𝛿𝑗)} 
 
ここで，cos 𝛼 cos 𝛽 + sin 𝛼 sin 𝛽 = cos(𝛼 − 𝛽) = cos(𝛽 − 𝛼)の関係より， 
 

{ }2 = 1 + |
𝐸𝑔𝑗

𝐸0𝑗
|

2

+ 2 |
𝐸𝑔𝑗

𝐸0𝑗
| {cos 𝒈 ∙ 𝒓 + 𝛿𝑗} 

 
となるので，(2－42)式は 
 

    |𝐸𝑗|
2
= |𝐸0𝑗|

2
+ |𝐸𝑔𝑗|

2
+ 2|𝐸0𝑗||𝐸𝑔𝑗|cos(𝒈 ∙ 𝒓 + 𝛿𝑗)    (2 − 44) 

 
と書き換えることができる．  

完全にブラッグ反射条件を満たしている時には，
𝐸𝑔𝑗

𝐸0𝑗
= ±1であることから，(2

－44)式は， 
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2.3 X 線トポグラフィによる転位の同定 
2.3.1 X 線トポグラフィ技術 44,45) 

 X 線トポグラフィとは，X 線の回折現象を利用して単結晶中の格子欠陥の空

間分布を画像化する技術 46, 47)である．X 線トポグラフィを用いた転位観察にお

いては，転位芯から広がった弾性歪みを検出するため，そのコントラストは数

10 m 程度の広がりを持つ．よって，104 cm-2以下の転位密度の結晶に対して有

効な技術となっている．1950 年代頃から高品質な Si や Ge 単結晶が得られるよ
うになったことで，X 線トポグラフィを用いた転位等の個々の格子欠陥の観察

が可能となり，研究が盛んに行われた．X 線トポグラフィは，TEM を用いた電

子線回折の場合と比較して，非破壊で広域に対して結晶欠陥の分布を評価でき

ることが特徴である． 
 X 線トポグラフィは，X 線を発生する光源，光学系，検出部の 3 つの要素で
構成される．X 線光源に放射光を用いれば，その輝度の高さから短時間で鮮明

な画像を得ることができる．また，連続スペクトルを利用することで白色 X 線

トポグラフィが，必要なエネルギーを取り出すことで単色 X 線トポグラフィが

実現可能である．その指向性の高さから試料との距離を確保できるため，試料

環境を変化させながらの評価も可能である．  
X 線トポグラフィでは， Lang 配置を用いて得られる透過回折線をイメージン

グに用いる場合を透過法（Lang 法），ブラッグ反射による反射回折線を用いる場

合を反射法（Berg-Barrett 法）と呼ぶ．X 線の検出には，得られる画像の位置分

解能や検出速度に応じ，原子核乾板，X 線フィルム，イメージングプレート，

CCD カメラを用いる． 
 
 2.3.2  X 線トポグラフィによる転位のバーガーズベクトルの決定 
  2.3.2.1 消衰効果による転位コントラスト 48) 

2 章 2 節 4 項で既に説明したように，完全性の高い結晶では消衰効果によって

積分回折強度が低下する．ここで，完全結晶に転位が存在する場合の X 線回折

を考える（図2-25）．完全結晶に対しブラック条件を満たすX線が入射した場合，

転位部では格子面の歪み，もしくは傾斜が存在するためブラッグ条件を満たさ

ない．すなわち，入射 X 線が平面波であるならば転位部では X 線回折を起こさ

ず，トポグラフィ像で回折強度が弱まることになる． 
しかし，現実の X 線源から発生する X 線のスペクトルは自然幅を持ってい

るため，実際にはわずかにブラッグ角からずれた入射 X 線によって転位部でも

回折が生じる．転位部で回折を起こす入射角を持つ X 線は完全結晶部とはブラ

ッグ条件が異なるため，結晶内部で多重散乱を起こさず消衰効果は生じない．

よって，得られる X 線トポグラフィ像では，転位部で積分回折強度が強くなっ
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2.4 放射光 X 線光学 51) 
 2.4.1 シンクロトロン光源 

 X 線をはじめとする電磁波（光）は，その波長によって物質と様々な相互作

用を起こす．シンクロトロン放射光とは，加速した高速の電子を磁場によって

進行方向を曲げることで生じる電磁波として定義され，赤外から X 線までの幅

広いエネルギー領域の光を利用することができる． 
放射光の特徴を以下に示す． 

 
1． 赤外から X 線までの幅広いエネルギー領域の電磁波を利用できる． 
2． 従来の光源に比べ，桁違いの放射パワーを持つ． 
3． 高い指向性，平行性を持つ． 
4． 任意の偏光（直線偏光，円偏光，楕円偏光）を取り出せる． 
5． パルス特性を持つ． 

 
現在，多くの研究施設（PF，SPring-8 等）で放射光が利用可能となっており，放

射光の利用によりさまざまな分野で研究が飛躍的に発展してきた． 
 シンクロトロン放射光施設では，ストレージリングと呼ばれる装置において

偏向電磁石によって電子を加速させることで電磁波が発生する．加速された電

子の速度が光の速度に近づくことで，相対論的な効果により，発生する電磁波

は進行方向に対しその指向性が増大することとなる． 
 また放射光は，挿入デバイスを用いることで蛇行軌道での干渉効果により桁

違いに高輝度化することができる．52)その代表的なデバイスとしてはアンジュレ

ーターがあり，偏向電磁石で発生する放射光に比べ高輝度化できることに加え，

蛇行回数に反比例してエネルギー幅が狭くなる準単色光を利用できることが特

徴である． 
 
 2.4.2 マイクロビーム X 線 53, 54) 

放射光の高輝度化に伴い，X 線を用いた局所分析のためのマイクロビーム形

成の実験技術が発展してきた．マイクロビーム形成のための代表的な X 線集光

技術としては，水平，垂直の収束を 2 つの円筒鏡ミラーの組み合わせで行うカ

ークパトリック－バエズ（Kirkpatrick-Baez: K-B）55)法と，円径開口内にリング

状に X 線に透明な輪帯と不透明な輪帯を交互に形成することで集光するフレネ

ル・ゾーンプレート（Fresnel zone plate）56)法等が挙げられる． 
マイクロビームによって局所的な歪みを観察する場合，試料上での X 線のビ

ームサイズ x とビームの発散角 の双方を小さくする必要がある．集光による

マイクロビーム形成技術では両者はトレードオフの関係となるが，放射光を用
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いたマイクロビーム技術では，これまで数m の領域でd/d ～10-5以下の格子歪

みが検出可能となっている． 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



47 

 

第3章 放射光 X 線を用いた窒化ガリウム結晶中の格子欠陥の評価 
 

 3.1 測定試料 
 準備した試料は HVPE法で成長した(10-10)面を表面に持つ m-GaN単結晶であ

り，その膜厚は約 300 m である．  
 本試料に対し，X 線を[0001]軸と平行な方向から入射した時に得られた 10-10
対称ブラッグ反射のロッキングカーブを図 3-1 に示す．X 線回折測定はリガク製

SLX-2000 で行い，X 線は Cu-K1（=1.5406 Å）を利用した．Ge(220)チャンネ
ルカットモノクロメーターでの 4 回反射を利用した X 線の発散角は 12.4 arcsec
である．試料位置でのビームサイズは X 線の入射方向に対し約 0.5 mm，X 線の

入射方向と垂直方向に対し約 5 mm とした．本光学系において，得られたロッキ

ングカーブの半値幅（FMHM）は 23.5 arcsec であった． 
図 3-2 は，試料表面から得られた室温でのカソードルミネッセンス

（Cathodoluminescence: CL）の積分強度像である．CL 測定は JEOL 製走査電子

顕微鏡（Scanning electron microscopy: SEM）JSM-6500F に，堀場 Jovin-Yvon 製
CL装置 MP-32-IP を組み合わせた構成で行った．電子線の加速電圧は 5 kV とし

た． 
電子線照射に伴う試料発光を観察する CL測定では，直接遷移型半導体の GaN

に対し，室温でも強いバンドギャップ発光を検出することができる．GaN 結晶

では貫通転位が存在する箇所において CL 積分発光強度が低下するため，ダーク

スポットやダークラインとして可視化した転位を検出することが可能である． 
CL測定では電子線照射時に試料から発生する光をミラーによって集光し検出す

ることから，積分強度像の評価において観察できる視野に制限がある．そのた

め，一般的な装置構成では 104 cm-2以上の転位密度を持つ結晶に対して有効とな

っている．今回評価した 120 m×120 m の CL積分強度像の観察視野内には，

転位起因のダークスポットやダークラインの存在は確認できなかった．本結果

は，準備した試料の転位密度が 104 cm-2以下であり，X 線トポグラフィ測定が可

能な結晶であることを示唆する． 
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図 3-1 10-10 対称ブラッグ反射のロッキングカーブ 

    （X 線は[0001]方向と平行に入射） 

図 3-2 CL発光の積分強度マッピング 

20 m 
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  3.2.3 考察 
準備した(10-10)面 GaN 試料において，[1-210]方向に平行なバーガーズベクト

ルを持ち，[1-210]方向に走る複数の転位線を確認した．GaN 結晶に存在する

[1-210]方向の𝒃を持つ転位は，𝒃=1/3<1-210>の a タイプ型の完全転位である．ま

た，本転位は𝒃と同じ方向に走っていることから，𝒃=1/3[1-210]のらせん転位と

結論付けることができる． 
 図 3-8 の矢印の位置では，今回確認した𝒃=1/3[12-10]のらせん転位が曲がって
いる様子を確認することができた．1 本の転位線ではいずれの場所においても𝒃

は同じという性質にも関わらず，この転位の曲がり部では𝒈=0004 と𝒈=50-55 の
回折像において，完全にはコントラストが消失していないことに気付く． 
本現象は，らせん転位の交差すべり現象を考えることで解釈を与えることが

できる．らせん転位は交差すべり現象によって，すべり面上で転位線の走る方

向を変えることができる．図 3-12 に GaN 結晶に存在する転位線とすべり面の関

係を示す．今回確認した𝒃=1/3[12-10]の転位線に対しては，(0001)の他に，{1-101}，
{1-102}もすべり面として働くことができる．図 3-13 には今回確認した

𝒃=1/3[12-10]のらせん転位とすべり面の関係を示した．  
図 3-8 の矢印で示した転位の曲がり部では，(10-11)，(1011)，(10-12)，(1012)

面のいずれかをすべり面とした𝒃=1/3[1-210]の転位線が存在していると考えら

れる．しかし，前述してきたバーガーズベクトルの消滅則𝒈 ∙ 𝒃 = 0を考えると，

らせん転位がいずれのすべり面に存在したとしても𝒃は変わらないため，転位線

は消失するはずである． 
しかし，厳密にはトポグラフィ像において転位線が消失するためには，転位

の歪みベクトル R と垂直となる必要がある．転位線によって発生する歪みベク

トル R は以下の式のように一般化して表すことができる． 
 

𝑹 =
𝒃𝜃

2𝜋
+
𝒃𝑒
2𝜋
∙
sin2𝜃

4(1 − 𝜈)
+
𝒃 × 𝒏

2𝜋
{
1 − 2𝜈

2(1 − 𝜈)
ln|𝑟| +

cos2𝜃

4(1 − 𝜈)
}     (3 − 1) 

 
𝒃𝑒は刃状成分のバーガーズベクトルを，𝒏は転位線の進行方向を表す単位ベクト

ルである．すなわち，X 線トポグラフィ像で転位線が完全に消失するためには，

回折ベクトル𝒈に対してバーガーズベクトル𝒃だけでなく，転位線の進行方向を

表すベクトル𝒏とバーガーズベクトル𝒃の外積である𝒃 × 𝒏も垂直を成さなくて

はならない．57) 
図 3-14 に今回確認した転位線のバーガーズベクトル𝒃=1/3[1-210]に対し，3 つ

の許されるすべり面に存在する時の𝒃と𝒏，𝒃 × 𝒏の関係を示した．各すべり面で

の転位の曲がり部では，転位線が進行方向を変えることで純粋ならせん転位で
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  3.3.2 ロッキングカーブの評価 

 GaN 結晶のエピタキシャル成長過程では，転位の発生や転位の曲がり，すべ

りによって局所的な格子面の傾斜が生じることがこれまでに報告されている．60, 

61)そこで，現在の結晶においても転位の存在やその挙動によって局所での格子

面の傾斜が発生しているかどうかを調査するため，マイクロビームを用いた X

線回折評価を実施した． 

 X 線トポグラフィを実施した同じ試料に対し，X 線を 0001 方向と平行な方向

から入射した時の 30-30 対称ブラッグ反射のロッキングカーブ曲線を評価した．

現在の光学系での試料に対する X 線の進入長は約 10 ｍである．[0001]方向に
向かってロッキングカーブの分布を評価した結果が図 3-16 である．図の横軸は

試料の c 軸方向に対する距離，縦軸は試料ステージの回転角である．本試料で

は 30-30 対称ブラッグ反射のロッキングカーブのピークトップの値が，[0001]方
向に向かって周期的に変動していることが確認できた．その変動周期は 100 m
～200 m 程度であり，測定した領域内でピークトップの値は最大約 0.002°異な
った． 
 なお，実験室光源用い，X 線を[0001]と平行な方向から入射した 10-10 対称ブ
ラッグ反射で評価したロッキングカーブ（図 3-1）ではビームサイズの限界も影
響し，このような現象を捉えることはできていない． 
 

 

図 3-16 30-30 回折ロッキングカーブのピーク位置の 
0001 方向に対する分布 

(a) 

(b) 
)  

(c)  
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  3.3.4 考察 

今回の試料では，30-30 対称ブラッグ反射のロッキングカーブのピークトップ

値が[0001]方向に周期的に変動する様子が確認できた．ロッキングカーブ測定に

おけるピークトップ値の変化は，格子面の傾斜角，もしくは格子定数の変化の

いずれか，あるいは両方によるものである．そこで，同じ 30-30 対称ブラッグ反
射を用いて逆格子マップ評価を行った結果，ロッキングカーブのピークトップ

の値が異なる場所でも 2の値はほぼ同じであることが分かった．2の値は格子
定数の値を反映することから，30-30 対称ブラッグ反射の[0001]方向の周期的な
ロッキングカーブのピークトップ値の変化は，格子面の傾斜によるものと結論

付けることかできる． 
今回準備した試料では，局所的に(10-10)面が[0001]方向に傾いていることが分

かった．またその局所的な(10-10)面の傾斜は，[0001]方向に対して約 100 m～
200 m の周期で変動していた．この格子面の傾斜の変動周期は，前節のトポグ

ラフィ測定において確認された[1-210]方向に走る𝒃=1/3[1-210]のらせん転位が

[0001]方向に対して出現する間隔と同程度である． 
図 3-18 に，放射光マイクロビーム X 線回折と X 線トポグラフィの実験配置を

比較した．今回の放射光マイクロビーム X 線回折の実験条件では，試料の表面

の情報しか得られていないため，X 線トポグラフィで検出した転位の近傍を直

接的に評価できていない可能性がある．しかし，成長初期で発生した転位やそ

の挙動に伴い発生した格子面の傾斜状態が，そのまま結晶成長過程で膜厚方向

に伝播することで，結晶表面でもその影響を評価できていると考えている（図

3-19）． 
異種基板上の GaN 結晶成長では，界面から発生するミスフィット転位の成長

方向への伝播を防ぐため，転位挙動を制御することが重要である．結晶成長過

程での転位のふるまいは，時に格子面の傾斜を伴うことが知られている．今回

の試料では𝒃=1/3[1-210]のらせん転位の発生により，局所的な(10-10)面の傾斜が
発生している可能性がある． 
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第4章 結論 
 
 X 線トポグラフィは，非破壊かつ結晶全体の広域にわたる転位挙動を評価す

ることが可能であることから，これまで Si 等の結晶に対して結晶成長過程での
転位挙動の評価に非常に有力なツールとなってきた．しかし，X 線トポグラフ

ィはその測定原理上，104 cm-2以下の転位密度の高品質な結晶に対してしか適用

することができない．よって，GaN 結晶中の転位密度が高かったこれまでは，

破壊分析かつ局所分析ではあるが，TEM を用いた電子線回折による転位挙動の

評価が結晶成長技術を支えてきた． 
現在，結晶成長技術の向上に伴って GaN 結晶は X 線トポグラフィが可能な転

位密度まで高品質化してきている．このような低転位密度の結晶においては， 
TEM 分析では，転位の場所を狙ったサンプリングの難易度が非常に高くなって

しまう．また，Si 等とは異なり GaN は X 線吸収係数が高く，市販ウエハレベル

での膜厚に対しては実験室光源での X 線の透過が難しく，X 線トポグラフィ評

価も困難である． 
そこで本研究では，高品質 GaN 結晶に対して X 線トポグラフィによる転位挙

動の評価を検討した．実験室光源を用いた場合，約 300 m の膜厚を持つ試料で

は，吸収係数とその膜厚から算出されるt の値から，異常透過を用いた透過 X
線トポグラフィによって転位線を確認することができた．しかし，異常透過を

用いたトポグラフィ測定では，非対称反射を用いた転位線のコントラストの検

出が難しくなるため，評価できる回折ベクトルに制約があり，転位線のバーガ

ーズベクトルを決定するには至らなかった． 
 そこで同結晶に対し，高いエネルギーの X 線を利用可能な放射光を用い，消

衰効果を利用した透過 X 線トポグラフィを実施した．消衰効果を利用すること

で，非対称反射に対しても鮮明なトポグラフィ像を得ることに成功し，複数の

回折ベクトルでの透過回折像が得られたことで転位線のバーガーズベクトルの

解析が可能となった．その結果，今回準備した GaN 結晶中には𝒃=1/3[1-210]のら
せん転位が存在することを，X 線トポグラフィを用いて初めて証明することが

できた．また同結晶に対し，マイクロビーム X 線回折による局所での格子歪み，

格子面傾斜の評価を実施した，その結果，結晶中では𝒃=1/3[1-210]のらせん転位
の存在により，[0001]方向に対し局所的に(10-10)面が傾斜している可能性も分か

った． 
本研究により，高品質な GaN 結晶に対し，放射光を用いた X 線トポグラフィ

による転位挙動評価と，放射光マイクロビームを用いた局所的な格子面傾斜や

格子歪み評価が強力なツールとなることが明らかとした． 
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 波数は，ある正弦波の波長を𝜆とした時の𝑘 = 2𝜋/𝜆で与えられ，波長 2π の中

に波が何周期分入るかを表した数と考えられる．3 次元空間の中で波を考える場
合には，大きさが𝑘 = 2𝜋/𝜆で，方向が波の進行方向になっているベクトル

𝒌 = (𝑘𝑥 + 𝑘𝑦  +  𝑘𝑧)を考え，波数ベクトルと呼ぶ．波数ベクトル𝒌 の成分𝑘𝑥，𝑘𝑦，
 𝑘𝑧は，長さの逆数の次元を持っているので，逆格子空間上に重ねて描くことが

できる． 
𝑮は逆格子ベクトルと呼ばれる逆格子点を結ぶベクトルであることに対し，波

数ベクトル𝒌は逆格子空間の任意のベクトルである．  
 
A-2 フーリエ変換，フーリエ級数展開 
 任意の関数を色々な波長を持った波の足し合わせで構成されていると考え，1
つの関数の中にある波長の成分がどれだけ入っているかを示すのがフーリエ変

換である． 
 
空間座標𝑥の関数𝑓(𝑥)のフーリエ変換は以下のように表される． 

 

𝐹(𝑘) =
1

2𝜋
∫ 𝑓(𝑥)
∞

−∞

exp(−𝑖𝑘𝑥)𝑑𝑥             (A − 3) 

 
フーリエ変換の意味は以下に示す逆変換を書くと，より理解しやすい． 
 

𝑓(𝑥) = ∫ 𝐹(𝑘)
∞

−∞

exp(𝑖𝑘𝑥)𝑑𝑘             (A − 4) 

 
(4)式の逆変換の式では，関数𝑓(𝑥)を多数の波exp(𝑖𝑘𝑥)の足し合わせで再現してい

る．その際𝐹(𝑘)は，𝑓(𝑥)を再現するのに必要な各波exp(𝑖𝑘𝑥)の割合を示す係数と

なり，フーリエ変換ではこの𝐹(𝑘)を求めることとなる．𝑓(𝑥)のフーリエ変換𝐹(𝑘)

は，横軸を𝑘にとった空間にとることができる．この空間はフーリエ空間と呼ば

れる．フーリエ空間では軸の単位が長さの逆数であることから，逆格子空間に

重ねて書くことができる． 
 𝑓(𝑥)を一般的な関数と考えると，－∞から∞まで連続的に変化する𝑘を考慮す

る必要があり，その多数の波を足し合わせるために積分が必要となる．しかし，

結晶中の波を考える場合，結晶は電子密度や原子密度に応じた周期性を持つ．

周期 aを持つ関数𝑓(𝑥)を波の足し合わせで表現する場合には連続の𝑘は必要なく，

フーリエ逆変換は以下のように級数の和の形で書くことができる． 
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𝑓(𝑥) =∑𝐶𝑛exp (𝑖
2𝜋

𝑎
𝑛𝑥)    (𝑛 = ±1,±2⋯)

∞

−∞

          (A − 5) 

 

これがフーリエ級数展開であり，𝐶𝑛 = 𝐹(𝑘)   (𝑘 =
2𝜋

𝑎
𝑛)はフーリエ係数と呼ばれ

る． 
3 次元の関数𝑓(𝑥, 𝑦, 𝑧)に対しても𝒌 = (𝑘𝑥 + 𝑘𝑦  +  𝑘𝑧)，𝒓 = (𝑥, 𝑦, 𝑧)とすること

で，exp(𝑖𝒌 ∙ 𝒓)で表される平面波の足し合わせによって 3 次元の関数を表すこと

ができる． 
 

𝑓(𝑥, 𝑦, 𝑧) =∭𝐹(𝑘𝑥, 𝑘𝑦 , 𝑘𝑧)exp(𝑖𝒌 ∙ 𝒓)𝑑𝑘𝑥 𝑑𝑘𝑦 𝑑𝑘𝑧         (A − 6) 

 
級数展開は，周期性が 3 つの直交した方向にあれば， 
 

𝑓(𝑥, 𝑦, 𝑧) =∑∑∑𝐶𝑛1,𝑛2,𝑛3exp {𝑖 (
2𝜋

𝑎1
𝑛1𝑥 +

2𝜋

𝑎2
𝑛2𝑦 +

2𝜋

𝑎3
𝑛3𝑧)}

𝑛3𝑛2𝑛1

          (A − 7) 

 
となる．それ以外の場合には，逆格子空間中の並進ベクトル𝒂∗，𝒃∗，𝒄∗を用い， 
 

𝑓(𝑥, 𝑦, 𝑧) =∑∑∑𝐶𝑛1,𝑛2,𝑛3exp

𝑛3𝑛2

{𝑖(𝑛1𝒂
∗ ∙ 𝒓 + 𝑛2𝒃

∗ ∙ 𝒓 + 𝑛3𝒄
∗ ∙ 𝒓)}

𝑛1

          (A − 8) 

               = ∑∑∑𝐶𝑛1,𝑛2,𝑛3exp{𝑖(𝑛1𝒂
∗ + 𝑛2𝒃

∗ + 𝑛3𝒄
∗) ∙ 𝒓}

𝑛3𝑛2𝑛1

          (A − 9) 

=∑𝐶𝐺exp(𝑖𝑮 ∙ 𝒓)

𝐺

          (A − 10) 

 
とする． 
 

A-3 回折 
 A-3-1 固体による X 線の散乱 

 ある点に波の散乱体があったとき，その散乱体からは球面波が発生すると考

え，全ての散乱体から発生する球面波の総和によって波の散乱や回折が議論で

きる．固体に X 線を照射した場合，X 線は電子によって散乱される．電子は個々
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となる．球面波は十分に遠方では平面波と近似できるため，十分遠方において，

固体全体で散乱された球面波の合計の振幅は，ρ(𝑟)exp(−𝑖∆𝒌 ∙ 𝒓)の積分として計

算できる． 
 

F(∆𝒌) = ∫ ρ(𝑟)exp(−𝑖∆𝒌 ∙ 𝒓)𝑑𝑣          (A − 13)

𝑉
固体

 

                             =∭ρ(𝑥, 𝑦, 𝑧)exp(−𝑖∆𝒌 ∙ 𝒓)𝑑𝑥𝑑𝑦𝑑𝑧          (A − 14) 

 
∆𝒌は散乱ベクトルと呼ばれる．F(∆𝒌)は散乱波の振幅（散乱振幅）であり，実際

に観測される散乱波の強度は𝐼 = |𝐹(∆𝒌)|2で求めることができる．上式の∆𝒌を𝒌

に置き換えて(3)式と比べると，𝐹を表す式はρのフーリエ変換そのものであり，

X 線散乱強度は電子密度分布のフーリエ変換の関数であるといえる． 
 (A－14)式の導出においては，X 線は 1 回のみ散乱されると仮定される．この

よううな 1 回散乱近似で考える散乱や回折の理論を運動学的回折理論と呼ぶ．

これに対し，2 回以上の散乱も考慮に入れた理論を動力学的回折理論と呼ばれる．
ブラッグ回折が起こるような条件下では回折強度が大きくなり，固体内で再度

散乱される確率が高くなる．よって，ブラッグ点に極近いところでの散乱強度

を(A－14)式で議論することはできない．しかし，どこで散乱が強くなるかの議

論や，ブラッグ条件から外れた場合の散乱強度は運動学的回折理論で十分フォ

ローできる． 
 
  A-3-2 結晶による X 線の回折 
 結晶は周期性を持つため，ρ(𝒓) はフーリエ級数展開できる．(A－10)式より，

3 次元周期性を持つ結晶の電子密度のフーリエ級数展開は以下のように書ける． 
 

ρ(𝒓) =∑𝜌𝐺exp(𝑖𝑮 ∙ 𝒓)

𝐺

         (A − 15) 

 
ここで𝜌𝐺はフーリエ係数で，以下のように計算される． 
 

𝜌𝐺 =
1

𝑉𝑐𝑒𝑙𝑙
∫ ρ(𝒓)
𝑐𝑒𝑙𝑙

exp(−𝑖𝑮 ∙ 𝒓)𝑑𝒓          (A − 16) 
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∫ 𝑑𝒓
𝑐𝑒𝑙𝑙

は１つの単位胞の全体積分を意味する．𝜌𝐺は構造因子と呼ばれる量であ

る．(15)式を(14)式に代入すると，以下のようになる． 
 

𝐹(∆𝒌) = ∫ ρ(𝑟)exp(−𝑖∆𝒌 ∙ 𝒓)𝑑𝑣 

𝑉
固体

 

        = ∫ ∑(𝜌𝐺exp(𝑖𝑮 ∙ 𝒓))

𝐺

exp(−𝑖∆𝒌 ∙ 𝒓)𝑑𝑣

𝑉
固体

 

   = ∫ ∑𝜌𝐺
𝐺

exp{𝑖(𝐺 − ∆𝒌) ∙ 𝒓}𝑑𝑣

𝑉
固体

 

                                      = ∑𝜌𝐺 ∫ exp{𝑖(𝐺 − ∆𝒌) ∙ 𝒓}𝑑𝑣

𝑉
固体

𝐺

          (A − 17) 

 
G は 3 次元空間の中の点なので，ほとんどの場合∆𝒌はどの G とも一致しない．

その場合，𝑮 − ∆𝒌 ≠ 0なのでexp{𝑖(𝐺 − ∆𝒌) ∙ 𝒓}は場所によって正負様々な値をと

り，体積全体にわたる積分𝜌𝐺 ∫ exp{𝑖(𝐺 − ∆𝒌) ∙ 𝒓}𝑑𝑣
𝑉
固体

は大きな値にはならない．

すなわち強い散乱は起こらない．しかし，∆𝒌がたまたま G と一致し𝑮 − ∆𝒌 = 0と

なった場合，積分の値は他の場合よりも大きな値を持つため，強い散乱が起き

る．これが結晶による回折である． 
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B バンド理論における二波近似 B-1) 

 

 エネルギーバンド構造が発生する本質的な要因は，結晶格子中の原子が作る

周期的なエネルギーポテンシャルである．周期場の存在によって，定常状態に

ある電子の波動はブラッグ反射を受けた場合，ブラッグの回折条件を満たす波動

のみが強め合い，生き残る．このブラッグの回折条件を考慮することにより，エ

ネルギーバンド構造を理論化することができている． 
 

B-1 Bloch の定理 
 Bloch は，結晶内で周期的に配列する原子が作る場の周期性に着目し，結晶内

の電子の波動関数も同じ周期性で記述できると考えた．波動関数を結晶の周期

性に依存する部分と平面波の部分に分離し，波動方程式に代入することで，場

の周期性を満たす式（Bloch の基礎方程式）を見出すことができる． 
 
電子の波動関数は以下の基本方程式で記述される． 

 

−
ћ2

2𝑚

𝑑2

𝑑𝑥2
(𝑥) = 𝜀(𝑥)    (B − 1) 

 
よって，結晶中の電子の波動方程式は，結晶中のイオンが作る周期場ポテンシ

ャルを𝑈(𝑥)とすると以下のように記述できる． 
 

{−
ћ2

2𝑚

𝑑2

𝑑𝑥2
+ 𝑈(𝑥)}(𝑥) = 𝜀(𝑥)    (B − 2) 

 
 

は電子の波動関数，𝜀は電子のエネルギー，m は電子の静止質量，ћ = ℎ/2𝜋でℎは

プランク定数である．一方，a の周期を持つ場の周期性は以下のように記述でき
る． 
 

𝑈(𝑥 + 𝑎) = 𝑈(𝑥)    (B − 3) 
 
すなわち，(B－1)式の波動関数(𝑥) と，(B－1)式の変数 x を x+a に置き換えた

時の波動関数(𝑥 + 𝑎)は，同じ微分方程式の解となる．よって， 
 

       (𝑥 + 𝑎) = 𝐶 ∙ (𝑥)    (B − 4) 
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の関係が成り立つ．ここで，C は定数であり，𝐶∗𝐶 = 1を満たす複素数でなくて

はならない．同様に，x+2a，x+3a･･･に対しても以下の関係が成り立つこととな

る． 
 

(𝑥 + 2𝑎) = 𝐶2 ∙ (𝑥) 
(𝑥 + 3𝑎) = 𝐶3 ∙ (𝑥) 

⋮ 
(𝑥 + 𝑙𝑎) = 𝐶𝑙 ∙ (𝑥) 

 
l=Na の周期場を仮定すると， 
 
           (𝑥 + 𝑁𝑎) = 𝐶𝑁 ∙ (𝑥) = (𝑥)    (B − 6) 

            ∵ 𝐶𝑁 = 1    (B − 7)          
 
となり，式(B－7)の解は 
 

𝐶 = exp (𝑖
2𝜋

𝑁
)      (B − 8) 

と表される．ここで， 
 

      𝐶𝑙 ≡ 𝐶
𝑙 = exp (𝑖

2𝜋

𝑁
𝑙)                

              (𝑙 = 0,±1, ±2 ,⋯−
𝑁

2
< 𝑙 <

𝑁

2
)     (B − 9) 

  
 

ここで，𝑘 ≡
2𝜋

𝑁
𝑙と定義すると，(B－5)式は以下のように簡単に書き換えられる． 

 
(𝑥 + 𝑙𝑎) = 𝐶𝑙 ∙ (𝑥) = exp(𝑖𝑘𝑎)(𝑥)    (B－10) 

 
ここで， 
 

(𝑥) = exp(𝑖𝑘𝑎)u(𝑥)    (B－11) 
とおくと， 
 

(B − 5) 



78 
 

B-1 1 Bloch  



79 

 

 結晶が周期性 a を持つならば，包絡関数𝑢(𝑥)は a を基本周期とする逆格子空
間で Fourier 級数展開できる． 
 

u(𝑥) = ∑ 𝑢𝑛exp

𝑛=∞

𝑛=−∞

(−𝑖
2𝜋𝑛

𝑎
) = ∑ 𝑢𝑛exp(−𝑖𝑛𝐾𝑥)

𝑛=∞

𝑛=−∞

 (𝑛 = 1,2⋯ )          (B－15) 

 
 
但し，𝐾 = 2𝜋/𝑎である． 

Bloch の包絡関数𝑢(𝑥)同様，周期的ポテンシャル𝑈(𝑥)も逆格子空間で Fourier
級数展開できる． 
 

U(𝑥) =∑U𝑔exp(𝑖𝑔𝑥)           (B－16)

𝑔

 

 
ここで，𝑔はすべての逆格子を含む．ハミルトン方程式𝐻̂(𝑥) = 𝜀(𝑥)に(15)式
を代入すると，𝜀をエネルギー固有値として， 
 

(
𝑝̂2

2𝑚
+ 𝑈(𝑥))(𝑥) = (

𝑝̂2

2𝑚
+∑U𝑔exp(𝑖𝑔𝑥)

𝑔

)(𝑥) = 𝜀(𝑥)          (B－17) 

 

となる．さらに，運動量演算子𝑝̂ = −𝑖ћ
𝑑

𝑑𝑥
と波動関数(𝑥)のフーリエ級数展開表

示である 
 

(𝑥) =∑𝐶(𝑘)exp(𝑖𝑘𝑥)

𝑘

              

                 {𝑘 = 𝑛𝐾  (𝑛 = 1,2,⋯ )}          (B－18) 
 
を代入すると，ハミルトニアンの第一項は， 
 

𝑝̂2

2𝑚
(𝑥) =

1

2𝑚
(−𝑖ћ

𝑑

𝑑𝑥
)
2

(𝑥) = −
ћ2

2𝑚
∙
𝑑2

𝑑𝑥
(𝑥) 

   =
ћ2

2𝑚
∑𝑘2𝐶(𝑘)exp(𝑖𝑘𝑥)        (B－19)

𝑘
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第二項は， 
 

{∑𝑈𝑔exp(𝑖𝑔𝑥)

𝑔

}(𝑥) =∑∑𝑈𝑔𝐶(𝑘)exp{𝑖(𝑔 + 𝑘)𝑥}

𝑘𝑔

            

        = ∑∑𝑈𝑔𝐶(𝑘
′ − 𝑔)

𝑔𝑘′

exp(𝑖𝑘′𝑥)      (B－20) 

 
 
となる．ここで𝑘’ = 𝑘 + 𝑔である．さらに， 
 

∑∑𝑈𝑔𝐶(𝑘
′ − 𝑔)

𝑔𝑘′

exp(𝑖𝑘′𝑥) →∑∑𝑈𝑔𝐶(𝑘 − 𝑔)exp(𝑖𝑘𝑥)          (B－21)

𝑔𝑘

 

 
と書き換えられることから，(B－19)～(B－21)式を(B－17)式に代入すると， 
 

∑{
ћ2

2𝑚
𝑘2𝐶(𝑘) +∑𝑈𝑔𝐶(𝑘 − 𝑔)

𝑔

}

𝑘

exp(𝑖𝑘𝑥) = 𝜀∑𝐶(𝑘)exp(𝑖𝑘𝑥)          (B－22)

𝑘

 

∴
ћ2

2𝑚
𝑘2𝐶(𝑘) +∑𝑈𝑔𝐶(𝑘 − 𝑔) =

𝑔

 𝜀𝐶(𝑘)          (B－23) 

 
となる．𝑘をエネルギーの単位を持つ量とし， 
 

𝑘 ≡
ћ2

2𝑚
𝑘2          (B－24) 

 
と定義すると，(B－23)式は以下のように簡単に記述できる． 
 

(𝑘 −  𝜀)𝐶(𝑘) +∑𝑈𝑔𝐶(𝑘 − 𝑔) =

𝑔

 0          (B－25) 

                                         
上式を Bloch の基礎方程式と呼ぶ． 

 (B－18)式に対して𝑘 → 𝑘 − 𝑔の変換を行うと， 
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(𝑥) =∑𝐶(𝑘 − 𝑔)exp{𝑖(𝑘 − 𝑔)𝑥}

𝑔

=∑𝐶(𝑘 − 𝑔)exp(−𝑖𝑔𝑥)exp(𝑖𝑘𝑥)

𝑔

 

                      = 𝑢𝑘(𝑥)exp(𝑖𝑘𝑥)  
 

∴ 𝑢𝑘(𝑥) =∑𝐶(𝑘 − 𝑔)exp(−𝑖𝑔𝑥)

𝑔

          (B－26) 

                                         
が成り立つ．これは Bloch の包絡関数の逆格子表示であり，(B－15)式と等価で
ある．同様に，(B－25)式に対し𝑘 → 𝑘 − 𝑔′の変換を行うと以下のようになる． 
 

(𝑘−𝑔′ − 𝜀)𝐶(𝑘 − 𝑔′) +∑𝑈𝑔𝐶(𝑘 − 𝑔
′ − 𝑔) =

𝑔

 0          (B－27) 

 
 今，結晶内の周期場ポテンシャル𝑈𝑔よりも大きな運動エネルギーを持つ自由

電子を考える．すなわち， 
 

𝑈𝑔 ≪ 𝜆𝑘 ≪
ћ2𝑘2

2𝑚
          (B－28)     

 
を満たす電子に対しては，適当な𝑘 → 𝑘 − 𝑔の変換を行うことで， 
 

−
1

2
𝑔1 ≤ 𝑘 ≤

1

2
𝑔1           (B－29) 

 
の第一ブリルアンゾーンに還元できる．但し，等価な運動として還元するため

には，𝑔 = 𝑛𝑔1 (𝑛 = ±1,±2,⋯ )を満たさなくてはならない．このような操作で第

一ブリルアンゾーンに全ての電子波動を転写する方法を還元ゾーン形式による

表示と呼ぶ． 
 

B-2 二波近似 
 定常状態（熱平衡状態）にある結晶の電子は結晶の外には仕事をしていない．

つまり，特定の方向への電子の流れは認められない．この状況は，Bloch の基礎
方程式に 2 つの波が発生している近似で記述することができる． 
 分散関係 E-k におけるブリルアンゾーンの境界𝑘 = 1 2⁄ 𝑔1では，隣のゾーンと

の波の連続条件から， 
 



82 

 

𝜆𝑘−𝑔1 = 𝜆𝑘    (B－30) 
 
ブラッグの回折条件から 
 

(𝑘 − 𝑔1)
2 = 𝑘2    (B－31) 

 
が成り立つ．上記条件を満たす場合，第一ブリルアンゾーンには少なくとも𝒌と

𝒌 − 𝒈1の 2 つの波が存在することとなる． 
 結晶内の自由電子の波は，結晶内原子（イオン）にブラッグ反射を受け，入

射波と反対向きの反射波が生じる．系が定常状態であればブラッグの回折条件

が成り立ち，入射波と反射波の重ね合わせによる定在波となる． 
簡単のため，「結晶内には𝒌と𝒌 − 𝒈1の 2 つの波，すなわち進行波exp(𝑖𝑘𝑥)と反

射波exp(−𝑖𝑘𝑥)のみ存在し，その 2波がブラッグの回折条件を満たす（二波近似）」

と仮定する．また，(B－28)式の仮定のもと，イオンのポテンシャルエネルギー

のフーリエ成分𝑈𝑔の中から，定在波電子と最も相互作用の大きい𝑈𝑔1 = 𝑈−𝑔1 =

𝑈1のみを選択し，その他を無視する． 
 以上の仮定を用いると，Bloch の基礎方程式 
 

(𝜆𝑘 − 𝜀)𝐶(𝑘) + ∑ 𝑈𝑔𝑔 𝐶(𝑘 − 𝑔) = 0           (B－32)    
 
から，入射波𝒌，反射波𝒌 − 𝒈1に対しては，それぞれポテンシャル𝑈𝑔1，𝑈−𝑔1が

選ばれることで以下の方程式が成り立つ． 
 

(𝜆𝑘 − 𝜀)𝐶(𝑘) + 𝑈𝑔1𝐶(𝑘 − 𝑔1) = 0 
(𝜆𝑘−𝑔1 − 𝜀)𝐶(𝑘 − 𝑔1) + 𝑈−𝑔1𝐶(𝑘) = 0 

 
上式より，𝐶(𝑘)と𝐶(𝑘 − 𝑔1)についての連立方程式が非自明解を持つことから， 
 

|
𝜆𝑘 − 𝜀 𝑈1
𝑈1 𝜆𝑘−𝑔1 − 𝜀

| = 0    (B－34) 

 
すなわち， 
 

𝜀2 − (𝜆𝑘−𝑔1 + 𝜆𝑘)𝜀 + (𝜆𝑘−𝑔1 ∙ 𝜆𝑘 − 𝑈1
2) = 0    (B－35) 

 
を満たす必要がある．エネルギー𝜀に対する解は以下で与えられる． 

(B－33) 
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𝜀 =
1

2
(𝜆𝑘−𝑔1 + 𝜆𝑘) ± √

1

4
(𝜆𝑘−𝑔1 − 𝜆𝑘)

2
+𝑈1

2    (B－36) 

 
 𝑘 = 1 2⁄ 𝑔1の時，𝜆𝑘−𝑔1 = 𝜆𝑘 ≡ 𝜆1とすると，以下のよう書ける． 
 

{
𝜀1
(+)
= 𝜆1 − 𝑈1

𝜀1
(−)
= 𝜆1 + 𝑈1

             ∵ 𝑈1 < 0    (B－37) 

∆𝐸 = 𝜀1
(+)
− 𝜀1

(−) = −2𝑈1    (B－38) 
 
ブリルアンゾーン境界でのエネルギーと波数の関係を図 B-2に示す．図には，

周期的ポテンシャルと相互作用しない自由電子に対する解
1
がゾーン境界でブ

ラッグ反射を受け，異なる 2 つのエネルギー固有値を持つ様子が定性的に表さ

れる．エネルギー分裂の大きさは，ポテンシャルエネルギーの大きさに等しく，

相互作用の結果がここに直接的に現れる．また，ゾーン境界では周期的ポテン

シャルと相互作用しない自由電子（平面波
1
）を中心に，エネルギーが高い波

と低い波に分裂していることを示している． 
 (B－37)式のエネルギー固有値を持つ定常状態の波動関数を求めると，(B－38)
式の固有値に対する境界条件は， 
 

(+)の根に対して： 𝐶 (
1

2
𝑔1) = −𝐶 (−

1

2
𝑔1)    (B－39) 

(-)の根に対して：  𝐶 (1
2
𝑔1) = 𝐶 (−

1

2
𝑔1)    (B－40) 

 
となる．したがって，2 つの定在波𝜑(+)，𝜑(−)は以下のようになる． 
 

𝜑1
2
𝑔1

(±)(𝑥) = exp (𝑖
1

2
𝑔1 ∙ 𝑥) ∓ exp (−𝑖

1

2
𝑔1 ∙ 𝑥)    (B－41) 

∴ {
𝜑(+) ∝ exp (𝑖

𝜋

𝑎
𝑥) − exp (−𝑖

𝜋

𝑎
𝑥) = 2𝑖 ∙ sin (

𝜋

𝑎
𝑥)

𝜑(−) ∝ exp (𝑖
𝜋

𝑎
𝑥) + exp (−𝑖

𝜋

𝑎
𝑥) = 2𝑖 ∙ cos (

𝜋

𝑎
𝑥)

    (B－42) 

 
なお， 

2 sin2 𝜃 = 1 −cos 2𝜃 
2 cos2 𝜃 =1 +cos 2𝜃 
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の関係から(B－42)式は以下のように書ける． 
 

{
|𝜑(+)|2 ∝ 4 sin2 (

𝜋

𝑎
𝑥) = 2 {1 − cos (

2𝜋

𝑎
𝑥)} = 2{1 − cos (𝑔1𝑥)}

|𝜑(−)|2 ∝ 4 cos2 (
𝜋

𝑎
𝑥) = 2 {1 + cos (

2𝜋

𝑎
𝑥)} = 2{1 + cos(𝑔1𝑥)}

   (B－43) 

 
なお，電子波では平面波の振幅の大きさを 1 としているが， |𝐸0|とおけば上記の
|𝜑(+)|2および|𝜑(−)|2はそれぞれ2|𝐸0|

2{1 − cos (𝑔1𝑥)}および2|𝐸0|
2{1 + cos(𝑔1𝑥)}

のようになる． 
量子力学では，電子の存在確率は波動関数を用いて，∗ = ||2と表される．

(B－42)式を用いて𝜑(+)，𝜑(−)の存在確率を求めると，図 B-3 のようになる．𝜑(−)は
結晶格子中においてイオンの位置にピークを持つ定在波となり，𝜑(+)ではイオン

とイオンの中間にピークを持つ定在波となる．𝜑(+)では，イオンとのクーロン相

互作用の結果，𝜑(−)よりも相対的にエネルギーが高くなる事が直感的に理解でき

る．(B－38)式は，2 つの定在波の𝑘 = 1 2⁄ 𝑔1におけるエネルギー差を与える．つ

まり，ブラッグの回折条件を満たす 2 つの定在波𝜑(+)，𝜑(−)が，バンドギャップ
が生じる本質的要因であることがわかる．すなわち，結晶周期場ポテンシャル

中での電子の挙動は，k がブリルアンゾーンの境界𝑘 = ±1 2⁄ 𝑔1(= ±𝜋/𝑎)近傍に

近くなると，(B－42)が示すように，定在波を生じる進行波exp(𝑖𝒌 ∙ 𝒓)と反射波

exp(−𝑖𝒌 ∙ 𝒓)との干渉の仕方に 2 通り（進行波∓反射波）生じる結果𝜑(+)，𝜑(−)を
生じていることになる． 
一方，X 線動力学回折理論における分岐波 1 と分岐波 2 とはそれぞれの分岐

波全体の振幅の 2 乗和が式(2－45)に示すとおり， 

|𝐸𝑗|
2
= 2|𝐸0𝑗|

2
{1 + 𝑐𝑜𝑠(𝒈 ∙ 𝒓 + 𝛿𝑗)} 

すなわち， 
|𝐸1|

2 = 2|𝐸01|
2{1 + cos(𝒈 ∙ 𝒓)}

           |𝐸2|
2 = 2|𝐸02|

2{1 + cos(𝒈 ∙ 𝒓 + 𝜋)}    (B－44)

   = 2|𝐸02|
2{1 − cos(𝒈 ∙ 𝒓)}

 

 
と表現される．(B－43)と（B－44）とを比べると，|𝜑(+)|2 と |𝜑(−)|2 はそれぞ
れ |𝐸2|2（分散面 2）と |𝐸1|2 （分散面 1）に相似していることがわかる． 
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X 線動力学回折理論に表れる分散面 1, 2 は，そもそも(𝑘𝑜
2 − 𝑘2)(𝑘𝑔

2 − 𝑘2) =

定数 の(2－15)式を満足することから，基本的には𝑘2の次元を持つ等エネルギー

面内にあることがわかる．したがって，𝑘𝑜 と𝑘𝑔 とが相互に連携した等エネルギ

ー双曲面となり，
0𝑗

𝑔𝑗
=
𝑘2

4
𝐶2𝜒𝑔𝜒𝑔̅を満足しながら𝑘𝑜1と𝑘𝑔1が，また𝑘𝑜2と𝑘𝑔2が

それぞれ干渉することで𝒈方向に格子周期に合致して節または腹を持つ定在波

を生じている（完全にブラッグ条件を満足しているときは定在波の波長は格子

周期の 2 倍である）．基本的に，分岐波𝑘𝑜1および𝑘𝑜2は共通の波数ベクトルの境

界条件（𝑲0𝑡=𝒌0𝑡）を満足しているので，𝑘𝑜1と𝑘𝑜2とで大きさの異なる波数を持
っていても𝒈方向の格子周期に合致しながら節または腹を持つ定在波を生じる

ことは共通となる． 
先に述べたように，電子波の場合の|𝜑(+)|2 と |𝜑(−)|2 はそれぞれ X 線動力学

回折理論の場合の |𝐸2|2（分散面 2）と |𝐸1|2 （分散面 1）に相似して，互いに
π だけずれた定在波を発生する点で共通している．では，k および E の変化から
見たときに，𝜑(+)と𝜑(−)は分岐波 1，2 の定在波とどのような関係にあるのだろ

うか． 

前述したように，|𝜑(+)|2 と |𝜑(−)|2 の中の k 値は 𝑘𝑥 = ±
𝜋

𝑎
 近傍においても

位相を除くと同じ大きさの値でありながら，ブリルアンゾーン境界(𝑘𝑥 = ±
𝜋

𝑎
)に

おいては(B－37)式に示すように異なった E 値（𝜀1
(+)
と𝜀1

(−)
）を持って現れる．つ

まり，k からスタートした k-E 関係の中での議論となっている．一方，X 線動力

学回折理論における分岐波 1，2 は等エネルギー面内で現れながら，その振幅の
2 乗である|𝐸1|2と|𝐸2|2に含まれる k については，その方向と大きさが相互にやや
異なっている．すなわち，E からスタートした E-k 関係を示している． 
これらのことを考慮すると，図 B-4 に示すように，分散面 1，2 を含む等エネ

ルギー面は，ブラッグ条件を満足するブリルアンゾーン境界において，(kx, ky)
面の中に 𝜀1

(+)
と𝜀1

(−)
を含んでいなければならない．このような  𝜀1

(+)
と𝜀1

(−)
は，k

値が(ky-E)面内において𝑘𝑥 =
𝜋

𝑎
, 𝑘𝑦 = 0から ky方向に離れるにつれてその E 値を

変えるため，分散面 1，2 を含む等エネルギー面に 𝜀1
(+)
と𝜀1

(−)
が交差する形で姿

を現わすことになる．この結果，分散面を含む等エネルギー面内においては，𝜀1
(−)

のエネルギー値では分岐波 1 が支配的（回折に寄与する分岐波の強度が強い）

であり， 𝜀1
(+)
のエネルギー値では分岐波 2 が支配的となる．入射Ｘ線の方向が，

ブラッグ角の低い側から高い側に変化するとき，ブラッグ条件を境に分岐波 1
から分岐波 2に互いに重畳しながら徐々にシフトすることとなる．したがって，
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よる定在波である． 
 
これらのことから，格子間隔の周期場を有する実際の結晶で起きる現象とし

ては，双方の定在波で極めて類似してはいるが，詳細な点では両者は異なった

概念であり，|𝜑(+)|2が分岐波 2 に対応しており，|𝜑(−)|2が分岐波 1 に対応してい
るという単純な現象ではないことに注意が必要である．  
 


