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１．研究計画の概要 
ULSI デバイスの微細化は高性能化・低コス
ト化ができるためであり、これが崩れてしま
うと微細化のモチベーションが失われる。そ
こで、本申請では ULSIの性能に大きな影響
を及ぼす移動度がSiよりも高いGeを使った
デバイスを作製するために必要となる表面
処理方法について調べ実用化に向けた検討
を行うことを目的とする。 
（１）量子化学計算のための Ge 基板モデル
の構築：量子化学計算を行うためには、対象
となる Ge のモデルを構築する必要がある。
モデルは結晶の一部を切り出し平面方向に
周期境界条件を課して疑似的に無限に広が
ったものとする。 
（２）Ge 基板モデルを用いた表面終端原子
の検討：Ge クラスター表面に色々な原子を
反応させ安定構造を計算する。また、これら
の修飾された表面と酸素との反応性につい
て調べ表面を不活性化できるものについて
探索を行う 
（３）表面修飾 Ge の作製：実際に求まった
構造を実際に作製する方法について調べる。
溶液処理または気相処理により実現できな
いか理論的に調べる。他にも、熱的に拡散さ
せる、ラジカルなど活性種を使うなど、実用
化を考えてできるだけ広く用いられている
方法を研究室で実施使用可能な装置を活用
して研究を進めていく。 
（４）表面修飾の実験的検証：実際に Ge 基
板に対し表面処理を行い、どのような表面に
なっているかをXPSやAFMなどにより調べ
る。実験結果と計算結果を対比しながらより
正確に表面修飾について検討を行う。 
（５）High-k/Ge界面の作製：MOCVDや溶
液法などを用いてGe基板等の上にhigh-k薄

膜の作製を行う。作製された薄膜は所属する
研究室で使用可能な各種評価装置（I-V、C-V、
FT-IR、XPS、AFM、ESR など）を活用し、
その基本的特性を確認する。 
（６）High-k/Ge 界面の未結合手の不活性
化：分子軌道計算などにより界面の不活性化
を行うために有効な元素もしくは構造につ
いて検討する。 
（７）High-k/Ge界面特性改善：計算で求ま
った知見を用い実際に high-k/Ge構造を作製
し、界面の不活性化の実験を行う。界面状態
については C-V や DLTS などについて評価
を行う。 
 
２．研究の進捗状況 
（１）量子化学計算を行うためには、対象と
なる Ge のモデルを構築する必要がある。計
算精度を上げるためにはできるだけ大きな
クラスターが必要であるが、多くの構造を計
算するため 1日程度で計算を終了できるサイ
ズを目安とし Ge原子 100個程度からなるク
ラスターを構築した。また計算のモデルに合
わせて 2次元の周期境界条件を設定した。 
（２）Ge クラスター表面に網羅的に多種の
原子を反応させ安定構造を計算した。この結
果、Siと異なり Ge表面はHにより安定化で
きず、F は表面の Ge 原子との結合が非常に
強く、さらに。Cや Bも比較的表面を安定化
ことがわかった。これらの結果より、F表面
処理は非常に有効であることが分かった。ま
た、Bによる安定化の可能性も示せた。 
（３）そこで、次に溶液処理などにより Fや
B 表面修飾が出来ないか調べた。しかし、B
を含む溶液でエッチングしても、表面に Bを
吸着させることが出来なかった。溶液処理を
さらに進めるために､ハロゲン族についてそ



の結合を調べた。その結果 F が最も強く､界
面準位の低減化に有効であると考えられる
が､ClもHより結合が強く界面準位低減の可
能性が計算から分かった。 
（５）電子親和力は Cl が F よりも大きいた
め､溶液処理による表面修飾の可能性が考え
られたため､Ge 表面を HCl に浸漬すること
で表面処理をおこないその後光 MOCVD に
より HfO2薄膜を堆積し界面状態を調べた。
その結果､界面準位が処理をしていないもの
よりも小さくなり､さらにリーク電流も低減
することが分かり､簡便な溶液処理により界
面特性を向上させることが出来た。 
 
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） 
ほぼ、予定通り Ge表面状態の計算を完了し、
さらに表面終端元素の計算、ガスおよび溶液
による実験的検証等も進んでいるため上記
のように判断した。 
 
４．今後の研究の推進方策 
 最終年度は研究計画に従い（６）、（７）の
High-k/Ge界面状態の評価および特性改善に
注力し、デバイス性能向上のための指針を出
すことを計画している。 
 
５. 代表的な研究成果 
（研究代表者、研究分担者及び連携研究者に
は下線） 
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