
 

様式Ｃ－１９ 

 

科学研究費助成事業（科学研究費補助金）研究成果報告書 

 

平成２４年６月１５日現在 

 

 

 

 

 

 
 
 
 
 
 
 
研究成果の概要（和文）：光電子分光を利用する解析手法で, Si 基板上に形成した SiO2の光学

的誘電率は，Si(100)基板上と Si(110)基板上でほぼ一致するが， Si(111)基板上では大きいこ

とを明らかにした．その原因を第一原理分子軌道計算を用いて考察した結果，SiO2/Si(111)界

面近傍では,他の界面近傍と比べてSi-O結合距離がおよそ0.8%程度長くなっているためである

ことが示唆された． 

 
研究成果の概要（英文）：By using XPS, we revealed that dielectric constant values of 
ultrathin SiO2 films formed on Si substrates depend on the orientation of the Si substrates. 
First principles calculation suggested that the reason is different interface atomic 
structures formed at the SiO2/Si interfaces.    
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１．研究開始当初の背景 

CMOS集積回路のさらなる高速化のために，

これまでの平面型 MOSFET に代わって立体

型 MOSFET の研究開発が進められている．こ

の立体型 MOSFET を形成する際にはゲート

Si 酸化膜を従来のように基板の Si(100)面

上に形成するだけでなく，(110)面や(111)

面等の上に形成するプロセスが新たに必要

となる．このようにして形成される

SiO2/Si(110)界面や SiO2/Si(111)界面は，

SiO2/Si(100)界面と原子構造が大きく異な

ることを，我々は界面に形成された中間酸

化状態の構成比の顕著な違いを示す Si2p

光電子スペクトルの中に見出した．一方，

動作周波数が数GHzを超すMOSFETの設計を

行うためには，極薄ゲート Si 酸化膜の誘電
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率を低周波だけでなく高周波領域にわたっ

て正しくモデル化する必要があるが，この

ために光学的誘電率を測定した例はない．

我々は光学的誘電率がSiO2薄膜と中間酸化

状態で大きく異なることばかりでなく，

SiO2薄膜でも膜厚が 1nm に近づくと変化す

ることを明らかにしている．Si 面方位によ

って界面原子構造が大きく異なることを考

え合わせると，1nm までに薄膜化したゲー

ト Si 酸化膜の光学的誘電率が，下地 Si の

面方位の影響を受けることが懸念される． 

このように極薄 Si 酸化膜の光学的誘電

率が，下地 Si 面方位によって変化するか否

かを実験で明らかにすることが急務となっ

ている．  

 

２．研究の目的 

本研究では，光学的誘電率を推定するた

めに我々が考案した二つの手法，すなわち

光電子分光の解析手法ならびに第一原理計

算手法用いて，様々な Si面方位上に形成し

た極薄 Si 酸化膜の光学的誘電率を求める

とともに，その決定要因を明らかにする． 

 
３．研究の方法 

（１）試料： 

まず，従来ゲート酸化膜構造に用いられ

てきた SiO2/Si(100)界面と比較して立体

MOSFET ゲ ー ト 構 造 で 用 い ら れ る

SiO2/Si(111)界面と Si02/Si(110)界面を調

べるために，1.2 nm-SiO2/Si(100)試料と1.1 

nm-SiO2/Si(111)試料，1.0 nm-SiO2/Si(110) 

試料を熱酸化で作製する． 

（２）Al X 線源を用いた光電子分光実験に

よる事前評価： 

試料のSiO2膜厚が設計どおりであること

を Si2p スペクトルにおける基板 Si ピーク

と SiO2 ピークの強度比によって確認する．

また測定されたピーク強度をもとに，時間

的制約のある SPring-8 での光電子分光実

験の詳細な計画（スキャン数・測定時間等）

を練る． 

（３）SPring-8 放射光を用いた光電子分光

実験による相対的ケミカルシフトの詳細測

定： 

硬 X線源を用いて，準備した試料の Si1s

および Si2p の光電子スペクトルを高分解

能で測定する．スピン軌道分離と中間酸化

状態を考慮に入れた波形分離を行い，ケミ

カルシフト（△E1s, △E2p）を高精度に算

出して，相対的ケミカルシフト（△E1s - △

E2p）を決定する． 

（４）相対的ケミカルシフトによる光学的

誘電率の推定： 

決定した相対的ケミカルシフトの値から，

研究代表者がすでに明らかにしている（△

E1s – △E2p）と(ε-1) / (ε+2)との直線

関 係 (K. Hirose et al., Appl. Phys. 

Lett.89，154103 (2006))を用いて，光学的

誘電率を推定する． 

（５）第一原理計算による光学的誘電率計

算： 

SiO2 のクラスタモデルを構築して，研究

代表者が開発した第一原理計算を用いた手

法(K. Hirose et al., Appl. Phys. Lett. 93, 

193503 (2008))で光学的誘電率の計算を行

う．具体的には，光電子励起過程の基底状

態と励起状態の電子状態を第一原理分子軌

道計算法（DV-Xα法）で計算して，それぞ

れの状態の価電子電荷量niとnfをマリケン

チャージ解析により求める．そして，価電

子電荷の変化量△n と結合長 r を用いて，

励起状態で誘起されるダイポールμを△n 

·r として求める．求めたμの値から，すで

に明らかにしたμと(ε-1) / (ε+2)との極

めて良い直線関係を用いて光学的誘電率を

推定する．クラスタモデルを変化させるこ



 

 

とで，光学的誘電率の Si-O 結合長依存性，

Si-O-Si 結合角依存性，構造依存性，組成

依存性等を明らかにして，様々な面方位上

に形成されたSiO2薄膜の光学的誘電率に影

響を与える要因を原子構造に基づいて考察

するための知見を蓄積する．  

 

４．研究成果 

（１）SPring-8 放射光を用いた光電子分光

で測定した相対的ケミカルシフトによる光

学的誘電率の推定： 

 1.2 nm-SiO2/Si(100)試料， 1.1 nm-SiO2/ 

Si(111)試料，1.0 nm-SiO2/Si(110)試料の

極薄膜 SiO2の光学的誘電率を推定した．そ

の結果，SiO2 極薄膜の光学的誘電率は

Si(100)基板上で 2.41，Si(111)基板上で

2.50，Si(110)基板上で 2.37 となった．す

なわち, SiO2 極薄膜の光学的誘電率は

Si(100)基板上と Si(110)基板上でほぼ一

致するが，Si(111)基板上で明らかにわずか

に大きくいことが分かった. 

（２）SPring-8 放射光を用いたオージェ電

子分光で測定したオージェパラメータによ

る光学的誘電率の検討： 

 誘電率が基板面方位に依存することをさ

らにはっきりさせるために, SPring-8 放射

光を用いてオージェパラメータの測定を行

った．3種類の基板面方位を持つ SiO2/Si 試

料の Si KLLオージェスペクトルを高分解能

で測定して，オージェパラメータ = [Si 1s

の束縛エネルギー] + [Si KLL の運動エネ

ルギー]を算出した．決定した Si 基板と Si

酸化膜のオージェパラメータの値は光学的

誘電率の大小を表すことを研究代表者等は

これまでに明らかにしている(K. Hirose et 

al., Phys. Rev. B, 67, 195313 (2003))．

測定したオージェパラメータの値をもとに

すると， SiO2薄膜の光学的誘電率は基板面

方位に依存することが強く支持された. 

（３）第一原理計算による光学的誘電率計

算： 

 SiO2構造のクラスタモデルを構築して，研

究代表者が開発した第一原理計算を用いた

手法で光学的誘電率の計算(K. Hirose et al. 

Appl. Phys. Lett. 93, 193503 (2008))を用

い，光学的誘電率のSi-O結合長依存性，

Si-O-Si結合角依存性を明らかにした． 

Si(111)基板上で光学的誘電率が大きくなる

原因を第一原理分子軌道計算を用いて考察

した．その結果，SiO2/Si(111)界面近傍では,

他の界面近傍と比べてSi-O結合距離がおよ

そ0.8%程度長くなっているためであること

が示唆された． 

（４）本結果は，立体型 MOSFET の開発にお

いて，異なる Si 面方位上に形成された SiO2

極薄膜の物性の違いがデバイス特性に影響

を与える可能性を考慮しなければならない

ことを意味しており，特に信頼性を考える

上で貴重な知見である.     
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出願年月日： 
国内外の別： 
 
○取得状況（計 0件） 
 
名称： 
発明者： 
権利者： 
種類： 
番号： 
取得年月日： 
国内外の別： 
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