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研究成果の概要（和文）：本研究の目的は、酸素や水素が介在するサーファクタント効果により

高融点金属のシリサイド形成過程がどのように変化するのかを考察することである。平成 20
年度は、主に走査トンネル顕微鏡を用いた高温観察により Si(001)表面においてチタンと酸素

が共存することにより欠陥形成が誘起されることを明らかにした。平成 21 年度は、主に光電

子分光を用いて Si(001),Si(311),Si(120)の各面方位におけるチタンシリサイド形成への酸素の

影響を系統的に調べた。 
 
研究成果の概要（英文）The objective of the present research is to investigate surfactant 
effect of oxygen or hydrogen on silicide formation processes of refractory metals. In 2009, 
defect formation process on titanium and oxygen coadsorbed Si(001) surfaces was clarified. 
In 2010, effect of oxygen on titanium silicide formation processes on Si(001), Si(311) and 
Si(120) surfaces was systematically investigated. 
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１．研究開始当初の背景 
 サーファクタントが介在するシリサイド
形成では、構造・組成の変化や、膜質の向上
等が実証されているが、その役割や薄膜形成
の過程でのダイナミクスは必ずしも十分に
は解明されていなかった。それらを解明する

ため、シリサイド形成における反応過程をリ
アルタイムで観測することに着目した。 
 
２．研究の目的 
 本課題の目的は、酸素や水素が介在するサ
ーファクタント効果により高融点金属のシ
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リサイド形成過程がどのように変化するか
を考察することである。 
 
３．研究の方法 
 Ti/Si 界面における構造を走査トンネル顕
微鏡で、電子状態を光電子分光を用いて解析
した。リアルタイム観測の手法として、高温
における走査トンネル顕微鏡観察と光学計
測を利用した。光学計測においては、表面差
分反射分光と反射率差分光を用いた。実験結
果の解析には、Gaussian03 等による第一原理
計算手法を活用した。 
 
４．研究成果 

平成 20 年度は、主に走査トンネル顕微鏡
を用いた高温観察により Si(001)表面におい
てチタンと酸素が共存することにより欠陥
形成が誘起されることを明らかにした。この
欠陥形成は、湾曲したステップ形状やシリサ
イドの島構造の周囲に形成されるピット構
造の要因となっている。また、水素終端した
表面上においてはチタンの拡散が阻害され
ることにより、四角形の平坦なシリサイドの
島構造が形成されることを見出した。 

平成 21 年度は、主に光電子分光を用いて

Si(001),Si(113),Si(120)の各面方位における

チタンシリサイド形成への酸素の影響を系

統的に調べた。本研究により、チタン薄膜直

下において室温においても高酸化状態

(Si3+,Si4+)が支配的に形成されることが明ら

かとなった。この結果は、チタン薄膜が触媒

的な作用を果たすことにより酸化促進反応

が生じることを示唆している。高酸化状態が

形成される主な要因としては、チタンとシリ

コンの界面において酸素の安定な吸着サイ

トが増加することが考えられる。面方位依存

性に関しても新しい知見が得られた。例えば、

Si(120)面においてはチタンの酸化が進行し

難いことが分かった。従って、誘電率の高い

チタン酸化膜を作製するという観点では

Si(120)面よりも Si(001),Si(113)面が適して

いることになる。 
理論的な解析では、Gaussian03 を用いて

Ti-O-Si 系における電荷移動と実験で観測さ

れた Si2p 状態の化学シフトとの対応関係を

解析した。その結果、Ti/Si 界面に存在するシ

リコン原子の周囲に 3-4 個程度の酸素が吸着

した状態が安定に存在し得ることが明らか

になった。 
本研究から派生した問題として、酸素分子

暴露よりも早い速度で進行する酸化過程を
系統的に考察することが重要であると考え
た。リアルタイム光学計測では、酸窒化反応
とアルカリ金属誘起による酸化反応を考察
した。これらの知見を、チタン薄膜直下での

酸化促進反応の研究に応用発展させること
が今後の課題として残された。 
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