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ABSTRACT

An epitaxial β-FeSi2 structure on Si (001) substrate was calculated by using density functional theory (DFT). Unit cell
of orthorhombic β-FeSi2 and × × 2 Si supercell were calculated to find the energetically favorable structures first.
The x- and y-direction axes of β-FeSi2 were changed into y- and z-direction axes to match its structure with that of Si,
to minimize the lattice mismatch between β-FeSi2 and Si. Distance between the Si (001) surface and the β-FeSi2 surface
was varied to find an optimum distance between them, resulting in 0.825 Å.
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1. 서 론

Si 기판 위에 성장된 반도체 silicide 물질은 gallium

arsenide(GaAs)와 indium phosphorous(InP) 화합물 반도

체 물질보다 공정이 단순하고 shallow junction이 가능

한 특성이 있다. Silicide 물질 중에서 β-FeSi2 는 최근

많은 연구가 진행되고 있으며, photoelectronic devices

등의 응용성을 갖고 있다[1,2]. 또한 제 2 세대 반도체

물질로서 GaAs와 InP의 구성 원소에 비해 자연 중에

존재 비율이 높은 원소인 Fe 과 Si로 이루어져 있고, 자

원 수명이 길며 인체에 무해하여 제 3 세대 반도체로

알려져 있다. β-FeSi2 는 0.85~0.87 eV의 밴드갭을 갖고

있으며, 이에 의해서 1.5 µm 대의 파장이 구현될 수 있

기 때문에 실리카 광섬유의 저손실 영역인 1.3~1.6 µm

대의 파장과도 잘 맞는다. β-FeSi2 는 Si의 격자상수와

오차가 매우 작기 때문에 발광 소자나 흡광 소자의 집

적이 가능한 장점도 가지고 있다[3-6].

FeSi2는 크게 α-FeSi2와 β-FeSi2로 구분된다. α-FeSi2

는 tetragonal 구조(a = 2.684 Å, c = 5.128 Å, P4/mmm)

로 Fe 원자 2 개와 Si 원자 4 개로 형성된 비교적 간단

한 구조를 이루고 있지만, β-FeSi2 는 orthorhombic 구

조(a = 9.863 Å, b = 7.791 Å, c = 7.833 Å, Cmca)로 Fe

와 Si 원자가 각각 16 개와 32 개로 형성된 복잡한 구

조를 이루고 있다[7]. α-FeSi2 는 금속성을 띄기 때문에

반도체로 사용할 수 없고, β-FeSi2 만이 반도체로 사용

된다[8].

β-FeSi2에 관한 연구가 많이 보고되고 있지만 β-

FeSi2와 Si 기판 사이의 계면에 관한 연구는 아직 보고

되지 않았다. 본 연구는 density functional theory(DFT)

법을 이용하여 β-FeSi2와 × × 2 Si(001) 기판과

의 에피택셜(epitaxial) 계면에 관한 것이다.

2. 계산 방법

본 연구는 Vienna ab-initio Simulation Package(VASP)

code로 구성된 first-principle general gradient approxima-

tion(GGA)을 이용하여 수행되었다. 전자와 이온간의

potential은 projector augmented wave(PAW) potential이며,

전자 바닥상태를 계산하기 위해 residual minimization
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scheme – direct inversion in the iterative subspace(RMM-

DIIS)를 사용하였다[9-14]. 사용한 cutoff energy는 500 eV

이고, k-point mesh 는 Monk-horst pack이며 4 × 4 × 4 크

기를 사용하였다. 본 연구에서 사용한 cutoff 에너지와 k-

point mesh는 격자상수와 에너지가 잘 수렴하는 값으로

결정되었다.

우선 β-FeSi2 단위셀과 2 × 2 × 2 구조에서 <110>으로

변형된 × × 2 Si(001)의 최적화된 격자상수를 계

산하였다. β-FeSi2의 격자상수를 × × 2 Si의 격

자상수와 맞추기 위해 y 축과 z 축을 x 축과 y 축으로

변형하였다. β-FeSi2와 × × 2 Si (001)이 에피택

시 접합을 형성하기 위하여 β-FeSi2의 격자상수 a 와 b

를 축소시켰다. 계산 결과를 바탕으로 β-FeSi2와 Si를 에

피택시 접합을 하여 두 물질 사이의 계면을 계산하고,

두 계면 사이의 거리와 원자들의 거동을 확인하였다.

3. 결 과

Fig. 1은 β-FeSi2의 orthorhombic 구조이다. β-FeSi2

안에는 Fe, Si 원자가 각각 두 가지 site를 이루고 있다.

한 원자가 두 가지 형태를 갖는 이유는 주변의 원자를

당기는 형태가 다르기 때문이다[15,16]. 2 × 2 × 2 Si

(001)과 β-FeSi2과의 에피택시 접합을 위하여 격자상수

를 동일하게 해야 한다. 2 × 2 × 2 Si(001) 초격자구조에

서 각각의 단위셀에 해당하는 부분의 대각선을 연결하

여 × × 2 Si(100) 구조로 변형하였다(Fig. 2).

Table 1은 β-FeSi2와 Si의 격자 상수에 대한 문헌값

과 본 연구에서 계산한 값을 보여준다. β-FeSi2의 격자

상수 a는 0.005% 증가하였고, b 와 c는 각각 0.002%,

0.001% 감소하였다. Si은 a 와 c 모두 0.007% 감소하

였는데, 이는 VASP 코드에서의 계산이 절대온도인 0

K에서 이루어지기 때문이다. β-FeSi2의 y 와 z축을 x

와 y 축으로 놓고 계산을 하여 거의 같은 에너지를 얻

을 수 있었다. 

Fig. 3(a)는 β-FeSi2의 격자상수 a 와 b를 Si에 맞춰서

축소했을 때의 원자의 움직임을 보여준다. Fe 원자는

β-FeSi2의 격자상수가 축소됨에 따라서 × × 2

Si(100) 내부에 존재하는 Si 원자가 이루는 대각선 사이

에 위치하게 된다. Fig. 3(b)는 β-FeSi2의 y 와 z 축을 x

와 y 축으로 놓고 격자상수 a 와 b의 길이를 각각

0.76%, 1.69% 축소시키고, c의 길이를 변화시켰을 때

에너지 변화를 보여준다. β-FeSi2는 c의 길이가 9.962

Å으로 약 0.53% 증가하였을 때 에너지 관점에서 가장

안정한 상태이며 Fe 원자 한 개와 Si 원자 두 개의 에

너지는 -20.321 eV가 된다. 따라서 이 상태가 β-FeSi2의

원자가 가장 안정한 상태임을 알 수 있었다.

Fig. 4(a)는 β-FeSi2와 × × 2 Si(100) 초격자

구조가 접촉하여 계면을 형성하는 것을 나타낸다. β-
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Table 1. Lattice parameters and energies of β-FeSi2 and Si
from literature and calculation. The energy per unit means
molecule for β-FeSi2 and atom for Si.

Material Si β-FeSi2

Cell × × 2 Unit cell

Structure FCC Orthorhombic

a c a b c

Literature (Å)* 7.679 10.860 9.863 7.791 7.833

Calculation (Å) 7.732 10.935 9.909 7.778 7.827

Difference (%) 0.007 0.007 0.005 -0.002 -0.001

Energy (eV)** -5410 -20.339

*[7]
**Energy per unit
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Fig. 1. Unitcell structure of orthorhombic β-FeSi2 (001).
The black (red in color) spheres are iron atoms
and gray spheres are silicon atoms.

Fig. 2. Planar view of Si 2 × 2 × 2 (001). Dark gray (gray
in color) spheres are terminated atoms, black
(blue in color) and light gray (yellow in color)
spheres tetrahedral site atoms.
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FeSi2의 격자상수 a 와 b가 Si의 격자상수 a 와 b 보다

각각 0.006%, 0.012% 크다. (b)는 단위 셀 β-FeSi2 격

자와 × × 2 Si(001) 초격자구조의 접촉 계면 사

이의 거리에 따른 에너지 변화를 보여준다. β-FeSi2와

Si 사이의 거리가 0.825 Å일 때 에너지 관점에서 가장

안정한 상태를 갖는다. (c)는 β-FeSi2/Si(001) 계면의

일부분을 확대한 그림으로서 β-FeSi2와 Si 사이의 거리

가 0.825 Å일 때 원자의 거동을 보여준다. 점선은 본

래 원자의 위치이며 e, g 원자는 위로, f, h 원자는 밑으

로 움직이는 것을 알 수 있었다. 그 밑에 있는 i, j 원자

는 모두 위로 움직이는 것을 알 수 있었는데, Fe 원자

의 영향을 받아 움직인 것으로 생각된다. 즉 Fe 원자는

Fe (II) site로서 Fe (II) site 주위에 배열되어 있는 Si 원

자 배열 형태로 주위 Si원자들을 재배열하는 경향이 있

어, Fe 원자 위에 있는 실리콘 a, b, c, d 원자와 더불어

Fe 원자 아래에 있는 실리콘 g, h, i, j 원자가 이동하였

다. β-FeSi2와 Si 이 이루는 계면 주위의 원자들의 재배

열에 대한 연구결과는 추가로 투고될 예정이다.

4. 결 론

본 연구는 Si(001)면 위에 에피텍셜 β-FeSi2를 형성

할 때 원자가 어떠한 거동을 보이는 지 알아보기 위해

DFT 법을 이용하여 고찰하였다. 우선 β-FeSi2의 최적

의 조건을 찾아보았고 그 조건으로 x, y 축을 y, z 축으

로 바꾸어 가장 안정한 에너지를 갖는 c 길이를 찾아

보았다. Si은 2 × 2 × 2 구조에서 Si × × 2 구조

를 만들었고, β-FeSi2를 Si × × 2 구조 위에 올

려 계면을 형성하였고, β-FeSi2과 Si × × 2의

거리가 0.825 Å일 때 가장 낮은 에너지 값을 가졌다.

계면에 위치하고 있는 Fe 원자 주위의 Si 원자들은 에
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Fig. 3. (a) Planar view of the interface layer of β-FeSi2/
Si(001) and (b) total energy variation as a
function of c-axis length in β-FeSi2 structure.

Fig. 4. (a) Superlattice structure of β-FeSi2/Si(001), (b)
total energy variation as a function of distance
between β-FeSi2 and Si, and (c) the perspective
view of interface layer of β-FeSi2/Si(001) along
<100> direction. The dotted circles indicate
initial position before calculation.
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너지 최소화를 위해 Fe(II) 자리 주위에 있는 Si들의 배

열 형태를 따라 재배열하였다.
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