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研究成果の概要（和文）：本課題では第一原理理論計算に基づいて、SiC-MOS界面欠陥の構造特定と界面欠陥低
減法の理論的提案を行なった。SiC/SiO2界面に現れる欠陥の特定は、SiC-MOSデバイス特性の改善において重要
な課題である。本研究課題では、SiC-MOS界面欠陥として2つの欠陥候補を特定に成功した。1つは、SiCの伝導帯
下端の波動関数に由来するSiC固有の欠陥であり、もう1つは界面に析出した炭素関連欠陥である。特に、界面に
析出した炭素関連欠陥を提言する方法として、熱酸化を使わない酸化膜形成法を提案した。また、それを実験に
よって検証した結果、界面欠陥密度を10分の1にまで低減できていることがわかった。

研究成果の概要（英文）：In this project, we propose a method to identify SiC-MOS interface defects 
and to reduce the defects at the SiC/SiO2 interface based on first-principles calculations. In this 
study, two candidate defects at the SiC-MOS interface were successfully identified: one is an 
intrinsic defect in SiC due to the wave function at the lower end of the conduction band of SiC, and
 the other is a carbon-related defect precipitated at the interface. In particular, we proposed an 
oxide film formation method without thermal oxidation as a method to propose carbon-related defects 
precipitated at the interface. The experimental results showed that the density of interfacial 
defects could be reduced to one-tenth.

研究分野： 物性理論、量子アルゴリズム

キーワード： SiC　DFT　欠陥

  ３版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
SiC/SiO2界面に現れる欠陥の特定とその低減は、SiC-MOSデバイス特性の改善において重要な研究課題である。
本課題では、理論計算に基づき、界面欠陥の特定とその低減法を提案した。特に、その低減法は実験によって有
効性が示され、界面欠陥密度の大幅な低減に成功した。ここで開発された技術は、省エネ社会実現に大きく貢献
するものと考えられる。この研究課題は、パワー半導体デバイスにおける日本のプレゼンス拡大に大きく貢献す
るものと考える。

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に
ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属します。
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１．研究開始当初の背景 
 持続可能な開発目標の実現が世界的にも重要な課題となっている昨今、エネルギーを無駄なく使用
するテクノロジーが大きな注目を集めている。省エネ時代実現のための、要となるパーツがパワーデバ
イスと呼ばれる電子デバイスである。パワーデバイスは、直流-交流や、電圧変換など、電力変換を司
る電子デバイスであり、より効率的にエネルギーを転送する・使用するために、身の回り至る所の電気
製品に組み込まれている電子部品である。パワーデバイスの開発において、電力変換時におけるエネ
ルギー損失をいかに低減し、無駄なくエネルギーを変換するかは、重大な課題である。現在のところ、
シリコン（Si）を用いたパワーデバイスが主流となっているが、シリコン物性値に由来するデバイス特性
の限界値に接近した現在、他のパワー半導体への期待が増している。 

以上のような背景のもと、炭化ケイ素（SiC）は、次世代パワーデバイス半導体として大きく注目され
ている。SiC はその優れた物性値から、Si パワーデバイスと比べてオン抵抗を理論上、300 分の 1 程
度にまで低減することが知られており、その開発が大きな注目を集めている。特に、MOSFET（金属酸
化膜半導体電界効果トランジスタ）の研究開発が注目されている。実際に、既に SiC-MOS デバイスは
市場にも出回り始めており、電車や車、さまざまな場面で Si パワーデバイスを置き換え始めている状
況である。 

しかし、SiC-MOS デバイスにおいては、SiC/SiO2 界面における高密度欠陥に由来して、デバイス特
性は理論性能値のせいぜい 10%程度であるのが現状である。実際に、高密度界面欠陥は、キャリアト
ラップとして働き、チャネル抵抗の上昇を招くこととなる。既に、実験・理論による多くの先行研究がある
にも関わらず、その界面欠陥の微視的な構造の特定には未だ成功していなかった。高密度界面欠陥
の微視的な構造の特定とその低減法を開発することは、重要な課題であった。 
 
２．研究の目的 
 本研究では、実験値に基づかない原子論シミュレーションにより、パワーデバイスの設計指針を与え
ることが目的である。以上の目的のため、以下の３つのことを明らかにすることを目標と設定した。 
1. SiC/SiO2 界面欠陥の微視的構造の特定 
2. SiC/SiO2 界面欠陥の低減法の提案 
3. より高精度で高信頼性な材料シミュレーション手法の開発 
 
３．研究の方法 
 理論計算から界面欠陥構造を特定する上で、実験値を用いない第一原理計算は重要な位置を占め
る。特に、第一原理計算の中でも、密度汎関数理論（DFT）に基づく理論シミュレーションは、その比較
的小さい計算コストからしばしば用いられる理論計算法である。本研究においても、DFT に基づいた理
論計算を行なった。また、点欠陥の電子状態を高精度に求めるため、SiC のバンドギャップを定量的に
も再現するように HSE（Heyd-Scuseria-Ernzerhof）近似を用いた。HSE 近似を用いることにより、SiC バ
ンドギャップの実験値 3.3eV のところを、3.4eV と定量的に再現することを確認した。 
 また、点欠陥の安定性を高精度に計算するために、計算セルサイズの有限サイズ補正を行った。有
限サイズセル補正として、最新の手法、大場-熊谷法を用いた。（Physical Review B 89, 195205 
(2014).）これにより、点欠陥の形成エネルギーを高精度に求めた。 
 
４．研究成果 
 3. の 3 つの目標に対して以下の成果を得た。以下では、それぞれの目標に対して得られた成果を
紹介する。 

 
(1) 「目標 1. SiC/SiO2 界面欠陥の微視的構造の特定」に対する成果は以下の通りである。 
 
我々は、密度汎関数計算を行い、界面欠陥の微視的な姿を明らかにした。界面欠陥の有力な候補

の一つは、界面に残留する炭素関連欠陥である。本研究では、SiC バルク、SiO2 膜、SiC/SiO2 ジャスト
界面の 3 領域に分布する炭素関連欠陥、合計 120 種類の安定性とその温度・酸素分圧依存性を密度
汎関数法に基づく理論計算により明らかにした[1]。Figure １には、その結果を示す。理論計算の結
果、実際の実験で用いられる温度と酸素分圧の条件下では、界面近傍に炭素関連欠陥が生成してい
ることがわかった。特に、ジャスト界面に分布する残留炭素欠陥は安定化し、多量に存在することがわ
かった。この計算結果は、界面での残留炭素欠陥の形成がエネルギー的に安定であり、熱酸化により
界面に残留炭素欠陥が必然的に生成されることを示している。実際に、界面炭素欠陥は SiC の酸化
で取り残された残留炭素が界面に析出したものであり、実験的にも SIMS 実験などで観測がなされて
いる。 
[1] T. Kobayashi et. al., JAP, 126, 145302 (2019). 

 



 
 
 

 
 
 
 
 
 
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
 

 
計算結果から、酸素分圧の低い低酸素分圧環境下における熱酸化の方が、高酸素分圧環境下より

も炭素関連欠陥が不安定化していることを示している。つまり、低酸素分圧環境下における熱酸化の
方がより界面炭素欠陥が少ないことを意味し、より良い界面構造を作りうることを示している。このこと
は、最近の実験での報告と合致していることがわかった。（T. Hosoi, et. al., APL 109, 182114 (2016).） 

また、Figure1 において得られた計算結果に対応して、その炭素関連欠陥の構造を表したのが
Figure2 である。Figure 2 において、低酸素分圧環境下において、炭素ダングリングボンドが見られて
いることが特徴である。また、我々はこの炭素ダングリングボンド欠陥の超微細構造定数の計算を行っ
た。これは実際に、ごく最近、ESR（電子スピン共鳴法）によって SiC/SiO2 界面で実際に測定されたシ
グナルと良い一致を示し、界面における炭素ダングリングボンド（Pbc センタ）の構造特定に成功した
[2]。 Figure ３は ESR スペクトルと、Pbc センタの構造を示している。 

 
[2] T. Umeda, et.al., APEX 116, 071604 (2020). 

 
これらの結果はいずれも、SiC/SiO2 界面近傍における炭素関連欠陥の計算と定性的に整合してい

ることがわかり、計算結果が確かに実験と矛盾していないことがわかる。 
 
 
 
 

Figure 1, SiC/SiO2 界面における炭素関連欠陥の形成エネルギーの温度依存性. 左図は、炭

素リッチ（SiC/SiO2 界面近傍の環境に相当）、酸素リッチ（酸素分圧の高い環境に相当）におけ

る計算結果. 右図は、炭素リッチ（SiC/SiO2 界面近傍の環境に相当）、酸素リッチ（酸素分圧の

低い環境に相当）における計算結果を表している.形成エネルギーが大きいほど、不安定であ

ることを意味する. 黒い実線は SiC/SiO2 ジャスト界面における炭素欠陥、青い実線は SiO2 中

の炭素欠陥、赤い実線は SiC バルク中の炭素欠陥、緑の実線は CO（気体）や CO2（気体）を

意味する. 

Figure 2, Figure1 において、比較的安定であるとわかった炭素関連欠陥上位 5 種類の構造. 

青いボールは Si を、茶色いボールは炭素を、赤いボールは酸素を、白いボールは水素を表

す。 



 
 
 
 
 
 
 
 

 
さらには、SiC 以外のワイドバンドギャップ半導体として、α-Ga2O3 中の点欠陥の形成エネルギーも

計算によって求め、その有望性を調査した。その結果、Ga-リッチにおいても、O-リッチ環境において
も、どちらも p 型において Ga インタースティシャル欠陥の形成エネルギーが負をとっていることがわか
る。形成エネルギーが負であることから、自発的に欠陥が発生することを意味し、p 型半導体が実現し
ないことを意味する [3]。 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

 
[3] T. Kobayashi, et. al., APEX 12, 091001 (2019). 

 
(2) 「目標 2. SiC/SiO2 界面欠陥の低減法の提案」に対する成果は以下の通りである。 
 
目標 1 で明らかになった通り、ジャスト SiC/SiO2 界面において炭素関連欠陥がエネルギー的に安定

であることがわかった。それはつまり、SiC の熱酸化による界面における炭素関連欠陥の生成は不可
避であることを意味する。次に、界面の炭素関連欠陥の低減法を検討した。その結果、熱酸化を用い
ない酸化膜形成法を考案した （Figure 5 参照）[4]。つまり、提案プロセスでは、水素エッチング後に Si
薄膜を成膜し、SiC の酸化が進行しない温度で Si 膜のみを酸化し、SiO2 膜を形成するというものであ
る。酸化膜形成後に N2 窒化界面処理を行うことで、界面欠陥の低減を行った。また、提案手法の有
効性を実験で確認したところ、界面準位密度が従来の 1011cm-2eV-1 よりも一桁小さい (1-4)×1010cm-

2eV-1 の高品質な界面構造を実現することを明らかにした（Figure 6 参照）。 
 
[4] T. Kobayashi. Et. al., APEX, 13, 091003 (2020). 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Figure 3, (a)(b) ESR スペクトルと(c) Pbc センタの構造、(d) Si 表面上のシリコンダングリングボ

ンド（Pb センタ）の構造. 

Figure 4, α-Ga2O3 結晶（左図）とα-Ga2O3 結晶中の点欠陥の形成エネルギー（右図）. 

Figure 5, SiC の酸化膜形成法. 従来法は、熱参加を用いるもの（上図）であり、新しい酸化膜形

成法ではシリコンを堆積し、シリコンのみを酸化することにより酸化膜を形成する（下図）。 



 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
4. 「目標 3. より高精度で高信頼性な材料シミュレーション手法の開発」に対する成果は以下の通り

である。 
 

より高精度で高信頼性な材料シミュレーションを実現すべく、量子コンピュータのアルゴリズムの開

発を検討した。虚時間発展法は材料科学において昔から知られた方法であるが、量子コンピュータ

上において虚時間発展法を実現するアルゴリズムを開発した。特に、虚時間発展法を量子コンピュー

タ上で実装する際、大きな問題は非ユニタリ演算である虚時間発展演算子をいかにしてユニタリゲー

ト操作のみの量子コンピュータ上で実装するか、である。本研究では、虚時間発展演算子が作用され

たベクトルをよく近似するようにユニタリ演算子を構築し、量子コンピュータ上でゲート操作として実行

を行う量子アルゴリズムの開発に成功した。Figure 7 には、本研究で開発した非局所近似(NLA)の

適用結果を示す。Figure 7 は、非局所近似虚時間発展法を 10 サイトの 3 正則マックスカット問題に

適用した結果である。10 サイトの 3 正則マックスカット問題において、厳密解は-12 であり、虚時間発

展ステップ 10 において厳密解に対して非局所近似が良い精度で解を見出していることを示してい

る。具体的には、NLA-D2 の時には 95%の精度、NLA-D3 では 100%の精度を出していることがわ

かる [5]。一方、古典アルゴリズムを用いた際の近似精度は 93%であり、量子虚時間アルゴリズムを

用いた計算では古典アルゴリズムの精度限界を超え得る可能性を見出すことができた。 

[5] H. Nishi, et. al., npj quantum information 7, 85(2021) にて報告を行なった。 

 

 
Figure 7, 虚時間発展法を 10 サイトの 3 正則グラフへと適用した際の量子コンピュータのシミュレー
タ結果。横軸は虚時間ステップ、縦軸はエネルギーを示す。局所近似（LA）、非局所近似(NLA)、拡
張局所近似(eLA)の比較を行う。 

Figure 6, 新しい酸化膜形成法で作成された SiC/SiO2 界面欠陥の密度. 伝導帯下端からのエネ

ルギーに対する界面欠陥密度. 従来法に比べて、界面欠陥密度が 10 分の 1 に低減. 
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Position-Selective Silicon Vacancy Formation in Silicon Carbide Devices using Proton Beam Writing

Creation of silicon vacancy in silicon carbide using proton beam writing techniques for quantum sensing

Enhancement of ODMR Contrasts of Silicon Vacancy in SiC by Thermal Treatment
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International Conference on Silicon Carbide and Related Materials 2019 (ICSCRM2019)（国際学会）

International Conference on Silicon Carbide and Related Materials 2019 (ICSCRM2019)（国際学会）
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Near Infrared Photoluminescence in High-Purity Semi-Insulating 4H-SiC Irradiated with Energetic Charged Particles

Optically detected magnetic resonance study of 3D arrayed silicon vacancies in SiC pn diodes
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PLイメージング法による異なるオフカット角を有する4H-SiC基板中の酸化誘起積層欠陥の観測
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Room temperature electronic-controllable quantum devices using single-photon sources in SiC crystals
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21st Asian Workshop on First-Principles Electronic Structure Calculations (ASIAN-21)（招待講演）（国際学会）

先進パワー半導体分科会第12回研究会（招待講演）
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松下雄一郎

Y. Hijikata, Y.-i. Matsushita, and T. Ohshima

Y. Hijikata

Yu-ichiro Matsushita

2019 Energy Materials and Nanotechnology on Epitaxy (EMN Meeting on Epitaxy 2019)（招待講演）（国際学会）
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第一原理計算によるSiC酸化膜界面の伝導帯端の揺らぎ　-SiC MOS界面の構造特定に向けて

Structure identification and characterization of the single-photon sources formed on the surface of silicon carbide crystal

Room temperature electronic-driven quantum devices using single defects in silicon carbide semiconductors
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応用物理学会

応用物理学会

小林拓真、松下雄一郎

小林拓真、松下雄一郎、奥田貴史、木本恒暢、押山淳

松下雄一郎、小林拓真

N. Mori, G. Mil'nikov, J. Iwata, and A. Oshiyama
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International Union of Materials Research Societies - International Conference on Electronic Materials（招待講演）（国際学
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第一原理計算によるSiC/SiO2界面近傍の炭素関連欠陥の構造同定

りん処理によるSiC/SiO2界面の炭素関連欠陥の低減機構

SiC酸化膜中の窒素関連欠陥の構造とその電子状態

Quantum transport device simulation based on real-space density functional theory and non-equilibrium Green's function
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37th Electronic Materials Symposium（招待講演）

日本真空表面学会学術講演会（招待講演）

American Physical Society March Meeting（招待講演）（国際学会）

応用物理学会　先進パワー半導体分科会 第5回講演会

押山淳

Atsushi Oshiyama
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Electronic Properties of Nanometer-Scale Surfaces and Interfaces through Computics Approach

Large-scale density-functional calculations in real space and its application to bilayer graphene and semiconductor
epitaxial growth

SiC表面に形成される単一光子源の酸化膜厚依存性
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The Asia-Pacific Conference on Silicon Carbide and Related Materials (APCSCRM)（招待講演）
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Radiation Efficiency Enhancement of Single Photon Source near Stacking Fault in 4H-SiC Epilayer

同位体酸素を用いたSiC表面に形成される単一光子源の構造推定

Growth Rate Simulations of Oxide Films on Silicon Carbide based on the Si and C Emission Model

A Macroscopic Simulation of the SiC Thermal Oxidation Process based on the Si and C Emission Model
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