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研究成果の概要：極限環境下で使用される素子として期待されている炭化ケイ素半導体デバイ

スは、素子特性向上のため界面欠陥構造を解析する事が急務となっている。酸化膜界面の原子・

電子構造を解析するため、第一原理分子動力学計算コードを用いた加熱・急冷シミュレーショ

ンにて界面構造モデルを生成した所、実素子と同様な良好なアモルファス酸化膜界面構造を生

成出来る温度プロファイルを決定する事に成功し、界面における微小原子接続構造を導出した。 
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１．研究開始当初の背景 
炭化ケイ素(SiC)半導体は、現在広く利用

されている半導体のようにシリコン(Si)を
基材に用いるのでは無く、SiC を基材に用い
たものであり、従来の半導体に対して耐熱性、
耐電圧性、耐放射線性の面で非常に優れた特
性を持つ。そのため、車のエンジンルーム近
くの高温部や原子炉内の放射線場のような
劣悪環境での利用に期待が持たれている。さ
らに他の非シリコン基材半導体とは違い、半
導体素子を作製する上で重要な絶縁層を従
来のシリコン基材の素子と同じくシリコン
酸化物で構成できるため従来の製造プロセ
スを活用できることが非常な利点となって

いる。しかしながら、現状では SiC デバイス
は開発途上の半導体素子であり、未だ期待さ
れた性能を出し切っているとは言いがたい。
特に金属酸化物半導体型電界効果トランジ
スタ(MOS-FET)素子においては、半導体たる
SiC とその酸化物たる SiO2との界面付近に多
量の欠陥が存在することが素子特性を劣化
させており、界面欠陥を低減させることが素
子特性の向上のため急務となっている。 
 
２．研究の目的 
本研究は、地球シミュレータ及び原子力機
構保有の並列計算機等の超大型計算機を用
いる事で炭化ケイ素半導体素子の酸化膜界
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面に含まれる欠陥構造を大規模第一原理計
算によってシミュレーションし、得られた界
面欠陥構造が素子の電気的特性に与える影
響を調べることで、より良好な素子特性を発
揮するデバイス開発に資する事を目的とす
る。 
 
３．研究の方法 
界面欠陥には様々な種類があるため、効率

的な界面欠陥の低減のためには、どのような
欠陥構造が素子の性能に影響を与えている
のか見極め、欠陥構造解消のための方策を見
出す必要がある。そのためには欠陥構造とそ
れによって起こる素子の電気特性の変化と
の間に関係付けを行なう事が必要不可欠と
なっている。 
本研究は超大型計算機を用いた第一原理

シミュレーションによって欠陥構造に対す
る電子構造等を算出し、素子特性向上の要と
なる欠陥構造と電気特性の関係付けを行お
うとするものである。生成に用いた計算機コ
ードは第一原理分子動力学法のコードとし
て定評のある Vienna ab initio Simulation 
Package (VASP)コードである。 
 

(1) 大規模界面モデルを用いた実デバイス
界面模擬計算 
加熱・急冷に用いる SiO2/SiC 界面モデルの

初期構造には、12 層の 4H-SiC(0001)と 12 層
の beta 水晶からなり√3×√3 の SiC 構造を
持つスラブモデルを基本構造としている。モ
デルではβ水晶の密度を保ったまま 4H-SiC
とβ水晶との格子不整合を補正するため、β
水晶を 87.5%界面に水平方向に圧縮し、6.9%
界面に垂直方向に伸張している。SiO2層の表
面 Si 原子および SiC 層表面の C 原子は欠陥
準位の発生を抑えるため水素で終端してあ
る。第一原理分子動力学法で用いられる周期
的境界条件の元では、SiO2表面と SiC 表面が
対向するため、相互の面の干渉を防ぐため
SiO2 層の上に 2nm の空隙を設けている。113
原子からなる基本構造の 3×3 のスーパーセ
ルを加熱・急冷計算の初期構造としたため、
大規模 SiO2/SiC 界面モデルの総原子数は
1017 原子である。加熱・冷却時は基板の固定
原子部分を除いた 693 原子モデルを用いて、
これに対して第一原理分子動力学法による
加熱・急冷シミュレーションを行う事で実デ
バイス模擬界面構造(アモルファス SiO2/SiC
界面構造)を生成した。シミュレーションの
温度条件等は、固定終端条件で 4000K・3ps
の加熱、次に 3500K まで冷却後に固定端を解
放、さらに 3500K・2ps の継続加熱、最後に
界面での可動層拡大の後、室温まで急速冷却
としている。(図 1) 冷却過程における降下速
度が界面欠陥の生成にどの程度影響するか
を調べるため、降下速度は-2000K/ps、

-1000K/ps、-500/ps と変え、生成した界面構
造や欠陥の種類・生成頻度等を解析した。 

 

 

(2) 生成された界面構造モデルでの界面接
続構造解析 
大規模界面モデルの初期構造における界
面接続構造は図 2のようになっている。 

 

基板結晶に 4H-SiC 構造を、酸化層にβ水
晶構造を用いたため、界面 Si から出ている
結合手の数は 27 本、SiO2層から出ている結合
手の数は 18 本である。界面接続構造として 2
本の Si結合手を用いるモデルを 9個用意し、
残りの 9本の結合手はダングリング・ボンド
のまま残した。第一原理分子動力学法を用い
た加熱・急冷計算の後、界面での接続構造が
どのように変化し、界面状態がどう変化した
のか評価した。 
 
４．研究成果 
(1) 大規模界面モデルを用いた実デバイス
界面模擬計算 
界面構造生成時に伴って発生した欠陥構
造について、界面付近と SiO2内部とに分けて
欠陥構造を分類すると、冷却速度-2000K/ps
の場合、界面には Si ダングリングボンド、
Si-Si 結合、5 配位 Si が見られ、SiO2内部に
は Si ダングリングボンド、Oダングリングボ
ンド、3配位 O、5配位 Si、Si-Si 結合、4員
環が見られた。(図 3) SiC からアモルファス
SiO2への接合では、対称性の喪失や密度の減
少等、大きな構造変化があり、特に界面にお
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図 1 大規模 SiO2/SiC界面構造モデルで

の加熱・急冷計算における温度条件
と全エネルギーの変化。 

 
図 2 大規模 SiO2/SiC 界面モデルの初期

状態における界面接続構造 



 

 

いて界面 Si にすべて O が結合すると界面で
の O密度が高くなり過ぎるなど、界面付近で
はストレスが入りやすい構造となる。これら
の歪を緩和するために各種欠陥構造が入る
のではないかと考えられる。 

 

SiO2層がアモルファス構造になっているか
どうか確かめるために、加熱・急冷計算後の
4H-SiC基板上のSiO2層の並びをRDFで解析し
た。RDF は以下の関数で定義される。 

dd
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= ∑
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π

 

通常の RDFは任意の原子の周りにある他の
原子の存在確率を原子間の距離の関数とし
て表し、それを全原子に渡って平均して算出
されるが、SiO2層のような化合物では原子の
存在確率は原子構造の特徴を表す指標とし
て必ずしも適当ではないため、此処では Wi
に原子量を用いることで、RDF が動径方向で
の密度分布を表すように修正している。修正
された関数では、特定の原子から見て周期的
境界条件を考慮し動径方向(d)の増加分
(Δd)に入っている周辺原子の平均密度をあ
る原子を起点とする系で表す。 
図 4に原子構造状態に関係した加熱・急冷

計算中の SiC 基板上の SiO2層の RDF を示す。
以下は冷却速度-2000K/ps のモデルの結果で
ある。これらの図では SiO2層の原子を起点と
し平均原子密度のプロファイルを半径に沿
って測定したものを示している。図 4(1)に計
算前のプロファイルを示す。加熱・急冷前の
モデルでの SiO2層はβ水晶のため、短距離秩
序性を反映したいくつかのピーク(< 0.35nm)
と結晶の周期性に関連した多数のピーク(> 
0.35nm)から構成される微細構造が見られる。
溶融過程の終わりには長距離におけるピー
クは結晶構造の乱れに伴って消失した(図
4(2))。第 1 ピークは近距離秩序である結合

長や結合角の熱による揺らぎにより加熱前
よりも広くなっている。冷却計算の後では、
長距離秩序に対応する微細構造は消失した
ままであるのに対して、短距離秩序に対応す
るピークの幅は加熱・急冷前の狭い幅を回復
した。 

 

室温冷却後のモデルについて短距離ピー
クを詳しく解析するため、SiO2層の特定の元
素原子の周りのある元素原子のみを抽出し
その動径方向の密度分布プロファイルを見
積もった。図 5に全 RDF と Si 原子の周りの O
原子、O原子の周りの Si 原子、O原子の周り
の O 原子、Si 原子の周りの Si 原子について
の部分 RDF を示す。比較のため同じ図に計算
前の構造であるβ水晶の全 RDF 及び部分 RDF
も示す。全 RDF(図 5(1))での第 1近接ピーク
は、Si-O 距離の部分 RDF(図 5(2)および(3))
での第 1 近接ピークに等しく、その 0.165nm
のピークはβ水晶の Si-O 結合長と同じであ
り、SiO2 中の Si-O 結合長に帰する。全 RDF
での第 2 近接ピークは、O-O 距離の部分
RDF(図 5(4))での第 1 近接ピークに等しく、
SiO2層にはO-O結合がないため、その0.268nm
のピークは Si 原子に接続している O 原子間
の距離に帰する。O-O 距離のピークを 0.156 
nmの Si-O結合長を使ってO-Si-O結合角に換
算すると 109°となり、四面体角の 109.47°
に非常に近くなる。よって、Si 原子の周りの
原子は四面体配位していると示唆される。全
RDF での小さな第 3 近接ピークは、Si-Si 距
離の部分 RDF(図 5(5))で 0.305nm にある目立
つピークに等しく、O原子に接続している Si

 
図 3 大規模アモルファス SiO2/SiC 界面

モデルの SiO2層中に生じた欠陥 
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図 4 加熱・急冷期間中での SiO2層における
RDFの変化 (冷却速度=-2000K/ps) 



 

 

原子間の距離に帰する。O-Si-O 結合角と同じ
ように Si-Si 距離のピークは 135°の
Si-O-Si 結合角を与える。図 5(5)での 0.23nm
の小さなピークは、SiO2層中に Si-Si 結合が
実際に欠陥として存在する事を示唆する。部
分的な RDFから得られた短距離秩序としての
結合長と結合角は、アモルファス SiO2から得
られた値と良く適合している。よって、加
熱・急冷シミュレーションを適用することで、
4H-SiC(0001)結晶の Si 面上のアモルファス
SiO2層が上手く生成出来ると確認された。 

 

冷却過程における降下速度に付いて、降下
速度を-2000K/ps、-1000K/ps、-500/ps と変
え、生成した界面構造や欠陥の種類・生成頻
度等を解析した。冷却速度の違いによる欠陥
構造の変化では、冷却速度が-2000K/ps と
-1000/ps では SiO2 界面欠陥に関しては大き
な変化は認められなかったが、-500K/ps では
界面でのSi-Si結合＋5配位Si構造の欠陥が
緩和され、通常の Si-O 構造になっている事
が観察された。 
また酸化膜構造の変化では、SiO2層の動径

分布関数を評価した所、Si-O 結合距離につい
ては 0.165nm、O-Si-O 結合角は 109 ﾟと冷却
温度により変化は無かったが、室温に冷却直
後の Si-O-Si 結合角においては-2000K/ps、
-1000K/ps、-500K/ps のそれぞれで、135 ﾟ、
137 ﾟ、140 ﾟと広くなっており、冷却速度が
遅いほど、よりシリカガラスでの Si-O-Si の

結合角(145 ﾟ±10 ﾟ)に近くなった。(図 6) 

 

生成した大規模モデルの構造安定性を検
証するため、室温に冷却後の界面構造に対し
て、温度を室温に保持したまま構造変化を観
察した。-2000K/ps で冷却した界面構造は全
エネルギー(図 7)、Si-Si間原子距離(Si-O-Si
結合角) (図 8)、平均密度のすべてで室温放
置後も大きな変化があり、冷却速度が速すぎ
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図 6 冷却速度の違いによる Si-O-Si 結合角の

変化 
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図 7 室温冷却後の界面モデルにおける全エネ

ルギーの変化 
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図 8 室温冷却後の界面モデルにおける Si-Si
原子間距離の変化 
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図 5 室温冷却後のアモルファス SiO2/SiC
モデルの SiO2 層の構造と結晶構造と
の部分 RDFを用いた比較 



 

 

るために構造が安定状態に達していない事
が確認された。-1000K/ps、-500K/ps で冷却
した界面構造は、エネルギー的にはすでに安
定状態になっており、Si-Si 間原子距離、平
均密度においてもほぼ収束しており、シリカ
での測定値におおよそ適合していた。よって、
第一原理シミュレーションでの界面構造生
成において、冷却速度を少なくとも
-1000K/ps 以下にする必要がある事が確かめ
られた。また、界面構造の室温冷却後の全エ
ネルギーは-2000K/ps の時を基準にして、そ
れぞれ-7.2eV、-13.9eV 低くなっており、冷
却速度が遅い方がより安定で実デバイスに
近い界面構造が得られる事が分かった。 
 
(2) 生成された界面構造モデルでの界面接
続構造解析 
加熱・急冷によって室温まで冷却された大

規模 SiO2/SiC 界面構造モデルについて、界面
における欠陥に注目して詳細検討した。 

 

界面には数種類の接続構造が確認された。
無欠陥構造としては、3つの界面 Si をまとめ
る type-α、2 つの界面 Si をまとめる type-
β、1つの Si のみに付く type-γが出来てい
た。欠陥を含む構造としては、Si-Si 結合を
持つ 2種の界面構造体の他、Si ダングリング
ボンドが観察された。従来から SiO2/SiC 界面
構造モデルにおいて、いくつかの界面接続構
造が提唱されてきたが、そこでは主に無欠陥
構造のみを用いで界面を接続する事が試み
られてきた。しかし、実際にどのような構造
で界面が構成されているのか実験的手法で
検証することが難しいため、限られた種類の
接続構造を考えてそれらの組み合わせで界
面構造を作ってきた。我々は、第一原理法を
用いてなるべく人為的要素が入らない手法
で界面構造を生成する事に成功しており、此
処で得られた接続構造の方が従来法に比べ
より確からしいものになる事を期待した。
我々の構造では、従来想定されていたような
無欠陥構造だけでつながっておらず、Si-Si
結合、Si ダングリングボンド等の欠陥が入っ

ており、無欠陥構造においても従来モデルで
想定されていた type-α、type-βの他に、従
来モデルでは想定されていなかった type-γ
が出来ると言う違いがあった。(図 9) 特に、
界面に Si-Si 構造が入ることで界面での O濃
度の異常な上昇を抑え、SiO2層中での酸素密
度からかけ離れた Oの偏析状態になることを
防いでいる(図 10)と考えられる事から、我々
の界面構造モデルの方が、より実界面を模擬
するのにふさわしいと考えられる。 
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