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　　Abstract：一Atomic　arrangements　around　latSice　defects，　i．　e．，　vacaRcies，　dislocations　and

stacking　faults　iR　a　bismuth　crystal　are　IRvestigated．　lt　becomes　evident　that　vacancies　and

dislocations　having　soll｝e　edge　component　in　a　｛OOI｝　and　a　｛111｝　pianes　have　dangling　un－

paiyed　electrons　along　their　links　or　lines．　The　electrical　properties　of　the　vacancies　and　the

dislocations　are　discussed　ln　terms　of　Fermi　statistical　approximation　by　Read．

　　A　possibility　of　dislocation　dissociation　iRto　the　Shockley　partials　is　discussed，　and　an　ex－

presslon　ls　obtained　for　an　eRergy　of　the　stacking　fault　between　the　S｝｝ockley　partials　in　a　（lll）

piane：
　　　　　r　：C6．76　sin20　＋　7．2s　cos2e＋　12．2　co，　20］　fot）　1．　AI．！gZ（e）　，

where　0　is　the　aRgle　between　dislocation　line　and　the　Burgers　vector，　p　（e）　is　a　radius　of　cur－

vature　of　the　partia｝，　and　r　o　is　the　dislocation　core　vadius．

　　It　is　a｝so　discussed　that　some　intersectioRs　of　primary　slip　dislocatlons　to　forest　disloca－

tions，　and　interactlons　between　the　primary　dislocations　and　vacancies　cause　the　work－harden－

ing　of　the　crystal，　and　i£　is　fottnd　that　cross－s｝ip　of　screw　dlslocatioRs　in　the　（111）　plane　may

be　difflcult　because　of　the　existence　of　covalent　layers　between　the　（111）　planes．

1．緒 言

　8i結晶（菱面体構造）は非常に異方性が強く，結晶

塑性（1’2）あるいは電気磁気的二胡）にも強い異方性のあ

ることが知・られている。著者はこれまでBi結晶の転位

の性質結晶塑性鰍わいて調べ（・・2・殉，（111）〈1io＞

主1ヒリの変形曲線が三段階硬化を示す2，活性な二次的セ

リ系は｛001｝〈笈0＞が優勢であるなどを変形前後の転

位挙動観察と比較検討しP）さらに三段階硬化の一因とし

て変形中の不動転位の発生等を明らかにして来た乙）

　本報ではBl結晶中の格子欠陥，すなわち原子空回，転

位および積層欠陥について幾何学的構造を調べ，それか

ら推論される性質と結晶塑性等の関係，例えば三段階硬

化に診よぼす転位挙動，殊に転位間の繋馬，窒孔との相

互作用，交又たりなどの影響について検討し，さらに原

子空孔ならびに｛OOI｝〈ifo＞系訟よび｛1亘｝＜110＞

系の転位の刃状成分を持つ転位線に沿ってdangiing

bo　ndが存在することを明らかにし，その電気的性質に

ついても検討した。菱面体結晶中の転位の周囲，特に転

位芯の部分の原子配列は全く不明である。しかし模型的

に導入した転位の周りの原子の幾何学的配列から，その

機械的性質をかなりの程度知ることhsi±i来る。この様な

方法に：よって従来fCC，　bCC，hcp，　diαmond結晶など

の種々の性質が明らかにされてきたところである。

＊　茨城大学工学部機械工学科（日立市中成沢町）

＊＊　東京理科大学理学部（東京都新宿区神楽坂）

39



ke 茨城大学工学部研究集報　第22巻　（1974）

（1ロ》

2．格子欠陥の幾何学的構造

　8iの結晶構造は臼g．1に示すように単純立方格子を

対角線方向に引き伸ばした形で（8・9），〔l11〕方向に

共有結合層，金属結合層が積み重なった構造を持ち，空
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Fig．　1　The　structure　of　bismutk．　Each　atom

　　　　has　three　neares　t　neighbors　as　indicated

　　　　by　t　he　t　hick　｝ines．

間群は壇d－R遍羅である。図で太実線が共有結合t二

重線が金属結合を示す。この共有結合が結晶塑性に重要

な影響を及ぼしているはずである。以下に順次，原子空

孔，転位，積層欠陥について，その幾何学的構造とその

特徴，性質について述べる。

　21．原子空山

　Fig．2は（1H）面の積層を〔111〕方向から見たもの

である。実線は共有結合を示している，また白丸は一枚

上の原子面を，黒丸は下の原子面を示す。図中A，At，

A”と記したのはそれぞれ単一の原子空孔である。A’一A’

の空孔は対になってBのような形に成った方が安定と思

われる。同様に煙一煙一1どはC形と成った方がより安定

であろう。Dは4個の空孔が集まった場合を示している。

図に示される様に原子空孔は必ず共有結合が不対である

いわゆるdang　l　ing　bondを持つ。凝縮した空孔数をNv，
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Fig．　2　Arrangement　o　f　atoms　in　the　（111）close

　　　－packed　pianes．　Whi　te　c　ircles，　black

　　　　circles　and　thick　lines　in　the　figure

　　　　represent　atoms　in　arl　upper　｝ayer，

　　　　atoms　in　a　n　ttnder　l　ayer　and　covalent

　　　boRds　between　the　layers　，　respectively．

　　　Marl〈s　A，　AM　et　al．show　vacancy．　sites．

dangling　b　ond数をNDとすると

　　　　A［D　＝＝N．十2　（1）
の関係があるQ

　22　　転　位
　Biのjl：り面は従来（111）（1’10），｛001｝（2’11），

｛1∬｝（iO’11），｛112｝11）面が知られている。汽g．3は

（111）面上の原子配列で騰丸が上，黒丸が下の原子面

Oil　iOl
＼乙＿了，。
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Fig．　3　Slip　in　a　（111）　〈110＞　systm，　and　a

　　　pessibility　of　dislocation　dissociation　iRto

　　　　the　Shocld　ey　partials．

を示す。（111）面のたりは金属結合層間で起こるので，

図の上下の原子面間は金属結合層と考える。とり方向は

〈110＞であるが、fec，加ρ結晶と同様にバーガースベ
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　　　　C＝bcosec　a　（3）
である。ここでbの大きさは｛OO1｝＜1了0＞転位では

　　　　（IOO）
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ltich　combined　with
　the　a　t　oms　aRdss（IDff

ed　bond．

’ig．‘1　AryaiGgement　of　atoms　in　the　｛OOI　Iplanes

　　　and　a　dislocation　iying．　in　the　｛OOI｝piane．

　　　NX（｛｝）fi　repi’esents　atoms　wltich　combined　with

　　　a　covalen　t　bond　between　t　he　atoms　aRdss（IDff

　　　shoNNs　a　dangling　：npaired　bond．

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　む

．536・A，｛001｝〈110＞転位では4，736Aとなる。

有結合はほな＜OOI＞方向にあり，また上下の各原子

トルが＜110＞の完全転位は，バーガースベク5ルが

H2＞のShockley型部分転位ec分解する可能性がある。

分転位への分解エネルギーをdEとすると

〃「㌃儲イ・・釜一κ・b9）1÷・・（2）

あるざ1’”E．＞oならば分解した方胆ネルギー的に安

であるQここでK1，！（2，κ3はそれぞれ（111）＜110＞

111）＜112＞，（111）＜211＞各it一　g’系転位のエネル

ー因野で，弾性定数蔚よび転位の幾何学的配置によっ

決まる定数である，61齢よび62，63はそれぞれ〈110＞

・よびく1玉2＞，＜211＞方向のバーガースペクトルの

きさ，1」，は転位芯半径，／切ま結晶の大きさの程度，γ

部分転位の積層欠陥エネノレギー，ωはその聞隔である。

1，　K2，　K3としてそれぞれ数値計算された結果6），19．2，

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　9．4，19．4（xlO　iO　dγne／乞溜2）を用い。，哉篇4，736A，

　　　　　　む2，63＝：　2．617A．，β館10一㌔7～，　r。無261程度とすると，

E無9，14×10…。一γω（erg／3m）となるQ従ってγω＜9．14

lO“5　kらば分解可能である。γωの評価については後述する。

Fig．4は｛001｝面上の原子配列を示したもので大

丸が上側，小黒丸が下側の原子面を示す。＄印は上下

各原子が共有結合で結ばれていることを示す。｛0　OI｝

110＞たり系の転位を作ってみると，その刃状成分の

位線に沿って上側の原子の結合：D手が不対となる，い

ゆるdangl沁g　bondが生じているQこのdangling　bond

間隔をCとすると
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ig．　5　Arrangemen．t　of　atoms　in　the｛lll｝　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　／欝磁幽暗認鴨ξ讐朧eA、。y。，．

　　　　　　。負he｛11丁｝pla・es　i　s一・ABABAB…．

　転位芯のエネルギーおよび反応前後の転位線の長さ変化を無祝した。転位芯エネルギーは弾性エネルギーと比較

して1桁程度小さいので，（2）式はこれらの考慮なしでも正当な式であろう。
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が共有結合で結ばれている原子は＜110＞お・よび＜！10＞

方向に沿って間隔6で配列している。従って転位線は

＜110＞方向に位置する方がエネルギー的に安定であるQ

これは転位の弾性エネルギーの謝算結果からも確認され
ているぎ）

　Fig．5は｛111｝面上の原子配列を示したものである。

図中A知よびBに示すように｛lll｝麟聞の共有結合配

列は二種類あり，それらが……ABABAB……のように：

積層している。｛1頁｝のたりを考える場合，共有結含数

の少ない面間の方がたり易いと思われる。図中Cは転位

線が＜112＞方向にあり，・這ガース・ベクトルが＜！10＞

の転位を示したものである（）この場合もdangliiig　bo！養d

が存在し，その間隔をCとすると，

　　　　Cww－bcos　28”38／cose．ccr　（4）

で与えられる。αは転位線とバーガース・ベクトルとの

なす角である。Dと示したのはバーガース・ベクトルが

＜llO＞の完全転位が部分転位に分解する場合の模型で

ある。共有結合は前の位置からお・よそ60。繊転せねばな

らず｛／11｝町上のi転位が部分転位に分蟹するのはエネ

ルギー的に不利のように思われる。

　2．3．積層欠陥

　Bi結晶中にお・けるHel（ienrich…Sl達（）eldev畷積層欠ll¢1
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Fig．6St・曲g　f・・1亀1・・（l11）Pla・・。（・順ep…el顯ti…）f・he・・g…1

　　　　｛識cef・rBi　cゼys士ai．（b＞丁配・…細sね。至｛血gs畷蹴・。fIhe
　　　　（lll）　planes　is　denoted　by　”””　abcdef””’”　．　（c）　1）lssociatioR　o’f　a

　　　　〈110＞　dislocation　into　two　Shockley　pRrtial　dislocations　separated

　　　　by　a　stack童貧g　fatti之．

お’よび原子空孔の凝縮によって出来るintrlnsic型積層

欠陥について述べる。日g．6は（l11）瀬の積層を＜／／0＞

方向から箆た慶であるQ原子面の積層は…abcde　fa　bcde　f

…のように六原子面ごとの周期で同じ位置に原子面が来

る。この積鰻で斜線をつげた部分，例えば始，cci面問

は共有結合麟であり，bc，（ie面間等は金属結合層であ

る。（8’9）（1！／）＜1io＞型完全転位が（／ll）〈歪癒〉

型の二種の半転位に分解した場合をFig．6（c）に示し
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た。半転位間に：積層欠陥が存在し，その原子面の積層は

・… ｿbcdefαb　iαbcde　f……となり積層不整が存在する。

Helde粟掴ch－Shocl〈ley型積層欠陥のエネルギーγの表式

を求めよう。三本の完全転位のnodeでの線張力の力学

的平行から

　　　　　？’　＝T／e　（5）
が導かれるき3）ここで7マは線張力，ρは半転位の曲率半径

である。転位の線張力と単位長さのエネルギー　E（θ）の

間には

　　　7’　（0）一rE（0）十d2E（0）／d20　（6）

の関係がある94）　Bi結晶の（111）＜li　O＞型完全転位で

の酬のは

β（θ）藷（蟹勲辮鎖（7）

で与えられる。（5×6＞および（7）式より

鵡灘雛欝，〈8）

ここでん一〉ρ（θ），r。→2b，とした。　γはθに依存しな

いのでρが0の変化に依存することになpiρ（θ）とした。

κ値磁値計算されていて6）K（m）漉．・dg・・　19，4・10絶

K。漉、、c，ew＝＝13・3・1・10（伽痂）である・従・て

7・
e（c）．76sini2’ir？一i一・7．25cos2e－lnt12・2・cos：PLO）一

vZ／is－fi）lnewt（0）　（9）

となる。（単位は×lO－6　ei－9／茄）。

　次にγとωの関係を求める。Bl結晶では剛性率マト

リソクス中でC14，C24等が零でないため〔l11〕軸の回

転に対してhc，p結贔のように等方性はない。しかし（7）式

を等方性結晶に対する次式正5）

El、。（θ）一蓋〔畜・伽・・姉尋　ae）

と比較すると，μ／1－y　・19・55×10iO（dyutnS〉鳶κ（無）磁＞edge・

μ司3．1×10iKdyne／5ni）K、　i、li＞、c，ewで効β1、。（0）昭砂）

である。ここでμ詮よびyはそれぞれ多結晶va　k・ける剛

性率訟よびボアヅソン比でありそれぞれ13．1＞qo紋dγn％諺），

0．33であるS6）従ってB酷晶では〔111）轍関する回

転に対してほとんど等方と考えて良いと思われる。Ol演7）

によれば〔111〕軸の回転に対して等方な結晶では，　γ

とωの関係が

一謙㌔緬．（1－2…2θ）㌔∫1招…2θ肺）

　　　　　　edge　screw
で与えられる。刃状転位に対してはθ　＝＝90。とおいて

　　・・一（3㌦）、漉．一K。琵．）ん／8・　　（12）

　　　　　　　　edge　screw
／l2拭；va　b　2，Kkll）〈髭＞edgeなどの数値を入れて計算する

と

　　　r　to　一一v　1．22　×　I　Orm5（erg　／cm）

となる。γωく9．1　4　x　1　O““5なので（111）〈llO＞型の完

全転位はShockiey半転位に分解した方がxネルギー的

に有利であることが分かる。

次に空．格子点が（111）面上に凝縮して出来る欠陥，すな

わちin　t　rinsic型積層欠陥について考える。ここで述べる

ことはextrinslc型積層欠陥に対しても同様に成り立つ。

例えばα面が抜けた場合積層は……αbcdeflbcdefabcd

　　・となるが，こめときb面上の原子の共有結合は全部

不対となり不安定と考えられる，それ故空格子点が凝縮

する場合，α，b面が同時に抜ける型をとるであろう。
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Fo！‘mation　of　an　intrinsic　stacking　fault

as　a　result　of　the　precipitation　of　one

layei’　o　f　vacancies．

その場合の積層はFig．7（a）に示すように……αbcdefl

cdefαbc……であるが，欠陥面上下の原子が同じ位置に

隣り合わせるためエネルギー的に不利である。そこで上

下が相対的に：＜112＞方向に1ヒって積層が……abcdefl

abcde　f……のように：成ると考えられる。　この場合
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＜112＞型半転位が斑ank転位に遺加される（Fig．7（b））

　24　転位間および空孔との相互作用

　（111）＜冒。＞主たりが三段階硬化を示す一因として転

位の反応による不勤転位の形成が考えられるがP＞これに

ついては別に発表するので，ここでは転位間の交又，ら

せん転位の平門セリ，二野との相互作用等と結贔の硬化

の関係について述べる。Fig。8は（111）＜110＞系の

刃状転位がジ・グを持っている場合を示す。ジ・グの部

lll

と考えられる。（b）刃状転位同志でbl，　b2が平行な場合

：Fi　g．9（b）に示すように飯，b2転位のどちらを（111）

（a）

S　bi

bレ

（b）

2
b

〆

　
2

／
b

ゑ

　　　が一　噂
@　’@　！
@ノ
I
！

”｝一胃囲

P
亘

b
2

1

bl　i

Fi　g．8　A　jog　of　an　ecige　dislocation　iB　a　（111）

　　　　piane．　The　jog　is　in　the　covalent

　　　　layer．

（c）

／　b2

　
　
　
　
　
2

　
　
’
／
b

一　bl

i　b，

分は共有結合層中に存在し非常に動きにくいと思われる。

このように（111）〈110＞転位がジョグを作ると動きに

くい転位となる。以下（111）＜110＞主たり転位が運動

して｛001｝〈llO＞などの林転位と交心する場合のジー・・

グの形成について述べるQ（111）＜1了O＞転たりの第一

段階で運動している転位はほとんど（11エ）面上にある

転位である。何故なら（111）＜110＞主とりの次に

活性な｛OOl｝＜110＞たりの流動応力は主たりのそれの

およそ30倍も大きいき）そこで主是り系転位が運動して

林転位と交又する場合について主に考える。以下ではバ

ーガース・ベクトルがb1，　b2の転位をそれぞれbl転

位，b2転位と呼ぶ。（a）刃状転位同志の交又で飯と62

が直交する場合：Fig．9（a）に示すように61転位が運

動して62転位と交又する場合，わ2転位に大きさblのジ・

グが出来る。61転位が（111）〈110＞主セリ，ゐ2が

｛OOI｝＜HO＞などの林転位とすると，主たり転位にジ

・グはなく主ibは交又後硬化しない（交又に要するエ

ネルギーは考えない）。61転位が｛001｝＜110＞系，

62が（111）＜llO＞系の場合主セリ系にジ・グを生じる。

しかしこの交又は｛00i｝〈貰。＞系が活発となっている

主たりの第三領域，あるいは｛O　01｝＜110＞系の単たり

方位での変形に重要であり三段階硬化への意義は少ない

　
　
　
「

　
　
　
㎝

Fig．9　lritersection　of　dislocations．

　　　　（a）　lntersection　o　f　edge　dislocation　xvith

　　　　slip　vectors　at　right　aRgles　to　each　other．

　　　　（b）　1［ntersection　of　edge　dislocation　with

　　　　parallel　siip　vectors．　（c）　lntersection

　　　　of　an　edge　disiocation　wi　tk　a　right－handed

　　　　screw　dislocation．　（d）　lntersection　of
　　　　screw　dislocations．　（after　Readi8））

＜110＞の主たり系としても共有結合下中にジ。グを生

じない。ジNグの部分はいずれもらせん転位となる。こ

れらの交又は硬化に：あまり寄与しないと思われる。（c）

刃状転位とらせん転位の交又：ゐ1転位が主たり，b2が林

転位の場合，伍が運動して交又後に主たり転位は共有結

合層を通るジョグを生じる。林転位としては｛001｝

〈110〉系のらせん転位の存在が考えられるのぜ）この

交又は（11D＜110＞系セクの加工硬化に大きな影響を

及ぼしている。次に61が｛OO　1｝＜110＞系の転位，　b2が

主たりの場合，交又後主セリ転位に刃状成分を持つジ・
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グを生じる。刃状転位はたり面が定まっているので，ジ

suグの部分は非保存的運動すなわち点欠陥または格子

間原子の列を後に残すことになb，この交又も硬化の要

因である。（d）らせん転位同志の交又：61転位が（lll）

＜110＞系の場合，交直後共有結合紅中にジョグを生じ

る，（ジョグが（U1）面内に：存在する場合は除く）この

ジurグは刃状転位であり非保存的運動をしなければなら

ない。b2が（111）＜110＞主1：plの場合も同様である。

これらの斜影は硬化の要因である。

　その他，（lll）＜lIO＞主たりの加Tl硬化の要因の一一

つにらせん転位の交又たりがある。Ng．1◎に示すよ

cross　slip　DXa・　ne

こ

闘1

Fig．　Il

／

’x．

ff　go

N“）．N

fiOi］

〈　cJ

（H　1）

（　x．

／i7ろ・く／’　B

〈．L．．．

／’
煤h／

（’／’．’／1”1・’／1／”1／le’／IZ” D．．

・／ろケ／／／＼＼

一一

`／t）xL．，．一f〈．1”y

　　　　（．．．　x

　　　’x．

Fig．　IO　Iliustraiion　showing　the　cross　slip　rnodel

　　　　of　Bisnatttk　single　crystal．

　　　　〈11）　：　posit　ive　edge　clislocation　，Cl）　：negative

　　　　　eage　disiocation，tO：posi　tive　screw　dislo－

　　　　　cation　，　oo：negative　screw　dislocation，

　　　　匠刀：・・v・1・nt　b・・d　1・y・・s［］：濾・lic－

　　　　　boncl　l　ayers．

うに金属結合門中に存在するらせん転位Aが例えば｛001｝

面を逆又たり面として交語たりする場合，嚢中Bと示し

たように共有結合層中を通らねばならない。共有結合層

を通過する際のパ｛エルスポテンシャルは金属結合層中

のそれよりかなり高いであろうから，（l11）面上のら

せん転位の運動はその面上にかなり束縛されている。結

晶の内部応力が高くなった状態とか，変形温度の高い場

合らせん転位が部分的に交着たりするであろう，この場

合キンクの部分が共有結合層中に存在することになる。

　次に（111）〈110＞系刃状転位が空孔（格子間原子）

と相互作用する場合，Fig．llに示すように空孔（格子

闘原子）を吸収すれば一原子面上昇（下降）してジョグ

を生じる。この場合上昇（下降）した転位は共有結合層

中に存在することになり，非常に動きにくい転位である。

このため（l11）＜110＞転位と空孔（格子間原子）との

Interaction　behveen　ap　edge　dislocaiion

in　a　（lll）plane　afid　vd’cancies．

相互作用は結晶を硬化させる要因であると思われる。

3．原子空孔および転位の電気的性質

　原子空位は21章で述べた3こう1（dangiing　bondを有

する。固体金属の婁孔の場合には，自由電子カス中に一一一

Zeの点電荷が存在するとするモデルによ軌空孔の周囲

に遮へいポテンシャル

　　　　｝／p　．．一：1”ZE｝e　．．．p（mu　／，〉　（13＞

が生じ，このVpが伝導電子を散乱するという考え方が

ある99）ここでZは金属母体の原子価，eは素電荷，　rは

空孔中心からの距離，λは母体の電子密度で定まる正の

定数である。しかしBiのように共有結合を有する結贔

では上述の取り扱いよりも，Read　20）’21≧DS半導体結晶中

の転位についてモデル化した理論が適当と思われる。8i

結晶に解ける急冷欠陥（主に空格子点）がアクセプター

であるという報告もあり　F2）ここではdangling　bondがア

クセプターとして作用しているとして問題を扱い，Bi結

晶中の空孔のdangllng　bondが電子を捕獲する比率と温

度Tとの間の表式を求める。

　原子空孔は温度丁に澄いて平衡濃度Noを示す：

　　　　N・斗x・（一審）　　（1垂〉

ここでGFは空孔を一個作るのに要する自由エネルギー：

κはボルツマン定数であるQこのうちfV個の空回がアク

セプターとして作用しているとすると，その全体に対す

る比率は
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　　　　！一詣恥　網，1’2・3（15）

である。n　・＝　O，1，2，3はそれぞれdangling　bondに：電

子が0，1，2，3個捕獲される場合である。　空孔間の

相互作用が無視出来るほど各空孔が離れて澄り，さらに

各空回は常に単独に存在していると仮定する。一個のア

クセプター空孔は伝導電子を反発するのでその周りに正

の空間電荷を持った球状の領域が形成されると考える。

結晶中のドナー不純物，アクセプター不純物，ホール，

伝導電子の密度をそれぞれND，芯，ρ，パとすると，空

間電荷密度はρ＝e（A［D一八rA÷P－1τノ）で与えられる。

ここで球状領域内の電荷密度は均一に分布しているとす

る。球状領域の半径をR（n）とすれば，中性条件より

　　　　R（・）訂濫　　e　　（16）

　門戸のdang1沁g　bO　Bdが一個の電子を捕獲した場合の

エネルギーレベルをε。，フェルミエネルギーをeFとす

る。ただしエネルギーは伝導帯の下端から上方に向かっ

て測った値とする。（Fig．12）フェルミレベルにあ

…哲 Fermi
Level

Fig．12　Energy　bands　of　bismuth．　Ey’　：Fermi

　　　　　efi　ergy　，　Ev　：　VacaHcy　（dis　location　）

　　　　　accepter　level．

る伝導電子が捕獲されると系の自由エネルギーの増分を

捕獲された電子・数で割ったもの刃は

　　F＝ε。一εF÷ε、（f）一S（f）T　　　　　（17）

で与えられる。ここでε、　（．f一）は静電エネルギー8（プ）はエ

ントロピーである。ε、（〆）を求めよう。系の静電エネルギ

ーは1／2ぎψi9ミで与えられる。ここでgbi　，　g、はそれぞ
　　　　　ま
れ‘番目の電荷での電位澄よび電荷量である。ここで

ψ汗執働％（的）渦・は幡と藩の電等
距離，εは誘電率．ここでψを電子に基ずく電位ψ。と

空間電荷に基ずく電位ψ。との和と考える：ψ瓢ψ。率ψ。．

従って系のエネルギーは二種の電位および二種の電荷よ

り次の四つの場合に分けて考えることが出来る。（1）空間

電荷と空間電荷の相互作用エネルギー，ε。．（2）捕獲され

た電子問の相互作用エネルギー，ε。．（3）電子と空間電荷

間の相互作用エネルギー，ee．．（4）空間電荷と電子の相

互作用エネルギー一一，ε　．以下それぞれの場合の静電工
　　　　　　　　　　ec
ネルギー一を求める。

　1）中心va　n個の電子が捕獲され，そのまわりを均一

な電荷密度を持った空間電荷が球状に取り巻いて中性状

態に保たれているとする。ψ（r）を中心からrの距離の

点の電位（空間電荷だけに基ずく）とすると

　　　　　R3（n＞p
　　　　　　　　十C　r＞R（n）　吻（r）　＝

　　　　　3er
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（lg）

朔（艀誓＋c・・＜£ω

となる。境界条件　r＝・　re（n）でψ。〔R（n）〕証媛〔re（n）〕，

r→oOでψ。（r）＝・0より

卿鑑（細2（n））・〈κ（t・・）　　　（19）

が導かれるQ従って捕獲される電子1個当りの静電エネ

ルギーは

嚇著撫・ん・一顧些1。編（万一20）

　2）一一個の空孔内のdangling　bond内の相互距離をr。

とすると，

　　　　　　　　＝＝o　（n＝＝o，1）

賠書ψ仏磁一　（2i）

　　　　　　　　一3e2砧、）
　　　　　　　　　　8　rreAr
　　　　　　　　　　　ote　’
　3）r。《R（n）であるから，n個の電子は殆んど中心

に位置していると考えて良い。従ってψ。（r）＝一ne．／4nεr

である。静電エネルギーε。。は

販一[脚繭一一磐
　　　　　　3n　e2
　　＝＝Arm　一igtnti7（1；rreWR　n）　’　（22）

　4）（19＞式でr＝・　Oとすればψ。（0）＝　oRkn）／6ε，故に

e．．．．．一一g1tgYi！llS｛Q．feA“（rz）．，．一一．．，TEs｝ll，一＝e　zz．．．　〈23）

　ee　12s　！6rreR（n）
　系の静電エネルギーε、はε、；εc÷εe十εec十εceで与えら

れる。n　・＝　Oの場合はε，＝＝0でdangling　bondが電子を

一個も捕獲しない場合である。n　r・　1の場合，中性の空

間に突然一eの電荷が生じたと考えるとε，・・ε。L“＝0で

ある。従って
　　　　　　　　　　　　　7e2
　　　　鋸臓糧驚『8。。，R（i＞　　⑳
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となる。静電エネルギーは負であるので，全ての空孔に

1個の電子が捕獲されることになるQn＝2の場合，

　　　　e2　3e2
Ss＝@“㊧黶ptiits：；　rle　，．一rmtsW　2　（25）

r。《R（2）であるのでε、＞Oo従って1個の空孔に2個

の電子が捕獲されると静電エネルギーは増大し，フ＝ル

ミレベルにある電子がdang懸g　bOndに捕獲される時減

少するエネルギーと平衡するまで空爆は電子を捕獲する。

ここで～／3πε。r。（蕊2．4（eV）であり，Biのフェルミエネ

ルギー～0．015（eV）と比較するとおよそ160倍大きし（。

従って8i結晶では全ての空孔が一一個の電子を捕獲し，

さらにその盤割かの空孔がもう1個の電子を捕獲して平

衡していると考えられる。ある温度でN。個の気孔があり，

それぞれ1個の電子を補齢し，そのうちN個の空孔が2

個の電子を捕獲しているとするときの捕獲された電子1

個当りの静電エネルギーは

「鳶）〔　e2　N　7　e　ZqV，TdV）　3　e　2N8rreof．　80　rreR（1）　10rreR（2）〕（26）

で与えられる。補獲された電子数の全体に対する比率！

はこの場合

　　μ繋（÷≦ノ盛号　　⑳
　　　　　　o
である。従って

即一
ﾅ〔e2（aブー18rre．ro）一繁翻一1畿i〕（28＞

　次にエントsuピーを求めよう，3Ne個のdang　l　ing

bo　nd中N。　＋Nに電子が捕獲される方法の数は

　　　W鍛（3八P〃〆（八Jltv。）！〔（3N。）！一（N十Ne）・／〕（29）

で与えられる。従ってdangiiBg　bond　1個当りのエント

ロピー一は

！昨磯！一一瞳（1ゴ）ln（i－f））　（30）

で与えられる。従って1個のdangling　bond当りの自由

エネルギーは

！∬のげ〔e．＋s，q）一・F（T）一8ω7〕

であるQfは極小条件より
，＊一，，の一，。＋。71。〔レ／f－1〕

となるQここで

　　　　3e2　　，　　21　e2　9　e2
　e＊＝：
　　　　　　十
　　　8zas．r．　’　80rreR（1）　10neR（2）

である。　ε；ε＊十ε．とすれば

f　m　1／｛1＋　exp（（ewweF　）／rcT）｝

〈3D

（32）

i33＞

（34）

となる。ε。は空孔が全然ない場合の伝導電子の濃度をn，

N。個の空孔があるときの濃紅を＜n＞とすれば

　　　n一一く（n＞＝3／V（xブ　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（35）

で与えられるので，この式より求めた！診よび（33），（34）

式よりε。が決定出来る。刃状成分転位に沿って生じる

dangling　b　ondについては，それがアクセプ月一として

作用していると考えるとRead　20）・21）の理論がそのまま適

用できる。

　4結　　　言

　B結晶中の格子欠陥，すなわち原子空子し　転位，積層

欠陥の幾何学的構造を調べ，それらの機械的並びに電気

的性質を検討した。原子空回訟よぴ｛001｝，｛11て｝面

に属する転位の刃状成分に沿ってdangling　bondが存在

することを明らかにし，それらの電気的性質をフェルミ

統計近似を用いて調べ，電子を捕獲する比率／と温度7

間の表式を求めた○

　（111）＜110＞主たりの三段階硬化の要因として転位の

交又，特に林転位群が＜110＞型らせん転位である場合

の置薬が重要であることを示した。さらに主たり転位の

交蟻蚕り，原子空孔との相互作用などが硬化の要因であ

ることが判明した。（111）主選り面上に存在する〈10）〉

型完全転位がShoc羅ey型半転位に分解する可能性につい

て検討し，さらに半転位間に生じる積層欠陥のエネルギ

ーγの表式を求めた。本塁で述べた事は他の菱面体結晶，

例えばSb，Asなどにも適用出来るものである。
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