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１．研究計画の概要 
４０年来の定説となっていた Deal-Grove 理
論に代わる、シリコン熱酸化の新しい運動理
論を構築する。研究代表者が見出した乾燥酸
素雰囲気中のシリコン熱酸化モデルを拡張
し、様々な実験条件下の酸化プロセスに適用
できるようにする。また、分子動力学法によ
る熱酸化プロセスシミュレータを開発し、初
期増速酸化現象やパターン依存酸化現象な
ど、ナノスケールシリコン構造体の複雑な酸
化プロセスを正確に予測する技術を開発す
る。実際に加工されている寸法に近いシリコ
ンナノ構造体の酸化シミュレーションを実
現するため、シリコン・酸素混在系用の並列
分子動力学計算プログラムを開発する。 
 
２．研究の進捗状況 
(1) 新熱酸化理論の拡張 
研究代表者が提案した乾燥酸素雰囲気中の
酸化(ドライ酸化)の速度方程式を、水蒸気雰
囲気中の酸化(ウェット酸化)も記述できるよ
うに拡張し、両酸化プロセスを統一的に記述
できる一般酸化速度方程式を定式化した。ま
たこの理論の枠組みで、長年の謎であったド
ライ酸化に見られる非線形な酸素分圧依存
性の起源を説明することに成功した。 
(2) 分子動力学法による酸化プロセスシミ
ュレータの開発 
硫究代表者が有する Si,O 混在系用の分子動
力学シミュレーション技術を用いて、シリコ
ン酸化膜中の酸素分子の安定サイトの分布
状況を詳細に明らかにした。SiO2/Si 界面近
傍約 1nm の領域で、酸素分子のポテンシャ
ルエネルギーが上昇する様子が確認され、研
究代表者の新理論の予測と一致する結果が

得られた。 
さらにこのシミュレーション技術を応用し
てシリコンナノ細線のモデリングを実施し、
酸化皮膜によって誘起されるシリコン細線
内部の歪分布を詳細に明らかにした。ナノワ
イヤトランジスタの電気特性評価実験およ
びラマン分光測定とも比較を行い、本シミュ
レーション手法が酸化膜によって誘起され
るシリコン格子歪の予測に有効であること
を確認した。 
(3) 並列分子動力学計算プログラムの開発 
硫究代表者が有する Si,O 混在系用の分子動
力学シミュレーションプログラムを MPI で
並列化した。大規模並列計算の結果を効率良
く可視化する専用のグラフィック・ユーザ・
インターフェースも合わせて完成させた。 
(4) GeO2/Ge界面のシミュレーション 
研究代表者が有する Si,O 混在系用の原子間
相互作用モデルを Ge,O 混在系に拡張し、数
万原子規模の GeO2/Ge 界面モデルの作製に
成功した。GeO2膜は SiO2膜に比べてストレ
スが小さく、SiO2/Si 界面を凌駕する優れた
界面を実現できることを示した。 
 
３．現在までの達成度 
②おおむね順調に進展している。 
理由：当初の計画である(1)新理論の拡張（水
蒸気酸化、高圧酸化）、(2)ナノスケールシリ
コン構造体の酸化プロセスシミュレーショ
ン技術、(3)並列計算プログラムの開発、のい
ずれの項目も概ね達成された。GeO2/Ge界面
への適用など、当初の計画を超えて進んだ項
目もある。ただし、酸化プロセスシミュレー
タについては、ストレスに応じて酸化速度が
変調される様子を現実的な計算時間内で再
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現することが難しく、計算の簡略化の点でさ
らなる改善を試みる必要がある。 
 
４．今後の研究の推進方策 
酸化プロセスシミュレータのアルゴリズ

ム簡略化に引き続き取り組むとともに、大き
な進展のあった GeO2/Ge 界面のシミュレーシ
ョンにも力を入れ、SiO2/Si 系との共通点や
相違点を詳細に明らかにしていく。 
当初の研究計画に加えて、地球温暖化対策

のための省エネルギーデバイス設計の一環
として、本シミュレーション技術をナノスケ
ールシリコン構造体中のフォノン・ダイナミ
クスの解析へ応用することも予定している。
本研究で開発した酸化プロセスシミュレー
タを用いることで、酸化膜に閉じ込められた
ナノスケール Si 格子中特有の熱輸送が議論
できることが判明しており、分子動力学計算
で得られる原子座標の時系列データを時空
間フーリエ変換することで、ナノ構造中のフ
ォノン・ダイナミクスについても詳しい議論
ができる可能性が見え始めている。 
以上のように、最終年度は、新しい酸化理

論を補強する研究から、それを応用したシミ
ュレーションの研究に重点を置き、可能な限
り実験との比較も進めながら、ナノスケール
酸化膜／半導体界面の物理を明らかにして
いきたい。 
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