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【諸言】LSIの基板として用いられる半導体 Si

単結晶や，酸化絶縁膜の SiO2に関する研究は

広く行われてきた．最近は Si に代わる基板材

料として Ge の優れた特性が注目され[1]，Ge

薄膜 / Si 基板に関する研究も盛んになってき

ている．しかし，Geの酸化膜である GeO2に関

しては，その基礎物性も含め，不明な点が多い．

そこで本研究では，GeO2 結晶とアモルファス

の機械的性質を明らかにすることを目的とし

て第一原理計算を行い，SiO2についての計算結

果と比較した． 

【計算方法】SiO2及び GeO2結晶モデルとして

Cristobalite 型，Quartz 型，Stishovite 型を採用

した．これらの計算モデルの[100]方向に 1 軸

引っ張り歪みを与え，構造最適化を行った．さ

らに，[100]方向の応力も計算することで，[100]

方向ヤング率を求めた．また，SiO2及び GeO2

のアモルファス構造を模擬した計算モデルも

作成し，ヤング率を求めた．計算には，汎用第

一原理計算ソフト CASTEP[2]を使用した． 

【結果】図 1に SiO2と GeO2の応力－歪み線図

を示す．これより，SiO2の方が GeO2よりヤン

グ率が大きいことがわかる．また，各結晶構造

において，Stishovite 型のヤング率が最大であ

ることがわかる．表 1に SiO2結晶と GeO2結晶

のヤング率を整理する．なお，アモルファスに

関する計算結果は当日発表する． 
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 SiO2 (GPa) GeO2 (GPa) 

Cristobalite 86.6 54.3 

Quartz 132.4 90.7 

Stishovite 361.8 211.6 

Fig.1 Stress-strain diagram of SiO2 and GeO2 model 

Table 1 Calculated [100] Young’s modulus of SiO2 and GeO2 
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