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高移動度 SiGe を用いたデバイスの作製プロセスでは，Si と SiGe の同時加工技術が必要となる。Si

と SiGe との選択性を制御するためには，従来のハロゲン系エッチャントを用いた SiGe 選択エッチン

グプロセスに加えて，Si 選択エッチングを実現するプロセスを検討する必要がある。最近，水素プラ

ズマを用いた実験から Si 選択エッチングが報告され，SiGe 表面における Si サイトの選択的なエッチ

ングがその要因と考えられている。さらに，水素プラズマエッチング後の SiGe表面で Si 偏析が観測さ

れ，Siサイトの選択的エッチングとの関連性が指摘されている[1]。 

 そこで本研究では,水素プラズマによる Si サイトの選択的なエッチングメカニズムを明らかにする

ために第一原理計算を用いた解析を行った。Fig. 1 のように Si0.5Ge0.5表面の水素によるエッチング過程

を水素吸着によるエッチング前駆体の生成過程とエッチング前駆体の脱離過程に分けてモデル化した。

まず，水素吸着過程の安定性を生成エネルギーEgenから解析した。また，エッチング前駆体の脱離過程

の始状態と終状態を用いて Nudged-Elastic Band 法による解析を行い，エネルギーバリア Ebar を計算し

た。さらに，Si サイトの表面偏析の可能性をサイト置換モデルを用いてその安定性から解析した。 

Fig. 2 に水素吸着過程の各段階での生成エネルギーEgenを示す。全段階で Ge サイトの方が Si サイト

より Egenは小さくなり，かつ，GeH2では Egenの符号は

SiH2と異なり負となる。Si サイトのほうが Ge サイト

よりも水素が吸着し易く，かつ，GeH2段階では吸着水

素の脱離が起こりやすい。Fig. 3 はエッチング前駆体

の脱離過程のエネルギーバリア Ebarを示す。Si サイト

の Ebar は Ge サイトより低く脱離し易い。Si サイトの

選択的脱離が起こる原因は(1) Siサイトの方がGeサイ

トよりエッチング前駆体が形成され易くかつ (2) Siサ

イトのほうが脱離し易いためであることが分かった。 

また，サイト置換モデルによる安定性解析より，表

面 Ge サイトが水素で終端されると，その直下の Siサ

イトと置換した方が安定となることが判った。水素プ

ラズマ照射下の SiGe 表面では Si サイトの選択エッチ

ングにより表面に Geサイトが新たに現れる。この Ge

サイトが水素終端されると Si サイトとの置換，つまり

Si 偏析が起こりやすく，Si サイトの選択エッチングが

促進されると考えられる。 

 [1] Y. Ishii et al., Jpn. J. Appl. Phys. 57,06JC04 (2018). 

 

Fig. 1 Reaction sequence with hydrogen 

adsorption and etching.  

 

Fig. 2 Generation energy of each stage for 

SiGe(001)surface of H-adsorption process. 

 

Fig. 3 Energy barrier of desorption.  
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