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研究成果の概要（和文）：SiC-MOSデバイスは、次世代パワーデバイスとして大きな注目を集める一方、
SiC/SiO2界面には多くの課題が山積している。界面近傍における高密度な欠陥が存在していることが原因であ
る。理論と実験の共同研究により、原子レベルでの界面欠陥の特定と、その対処法、さらには界面処理の物理を
解明することが重要である。本研究課題では、(i)界面欠陥の高精度な電子状態解析法の確立、(ii)SiCの伝導帯
下端の特殊性が界面において異常な局在化を誘起し界面欠陥として働き、さらには有効質量近似の破綻を引き起
こしていること、(iii)窒素界面処理が移動度を改善するメカニズムを明らかにした。

研究成果の概要（英文）：SiC-MOS devices are attracting significant attention as next-generation 
power devices. However, there are many challenges associated with the SiC/SiO2 interface. The 
presence of high-density defects near the interface is the cause of these challenges. Joint 
theoretical and experimental research to identify interface defects at the atomic level, their 
countermeasures, and to elucidate the physics of interface treatment is important. This research 
project has revealed: (i) the establishment of a high-precision electronic state analysis method for
 interface defects, (ii) the peculiarities of the conduction band edge of SiC induce abnormal 
localization at the interface, acting as interface defects, and further cause the breakdown of the 
effective mass approximation, (iii) the mechanism by which nitrogen interface treatment improves 
mobility.

研究分野：計算物理

キーワード： SiC　界面欠陥　SiC-MOS　量子コンピュータ　虚時間発展法

  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
SiC-MOSデバイスは、次世代パワーデバイスとして大きな注目を集める一方、そのMOS界面には多くの課題が山積
している。原子レベルでの界面欠陥の特定と、そのデバイス特性との相関関係を解明することは学術的にも産業
界的にも重要な課題である。本研究成果で得られた、界面欠陥の高精度な電子状態の解析法や、さらには有効質
量近似の破綻を引き起こしているメカニズムを明らかにした点は、極めて普遍性が高く、SiCに限った話ではな
い。本研究課題では半導体物理学の深化を促すことができ、学術的にも社会的にも十分に意義深い成果を得るこ
とができた。

※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。



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１（共通） 
 
 
１．研究開始当初の背景 
 SiC-MOS デバイスは、Si に代わる次世代パワーデバイスとして大きな注目を集める一方、
SiC/SiO2 界面には多くの課題が山積している。界面近傍における高密度な欠陥が存在し、電子
や正孔の移動度に影響を及ぼしていることが知られている。特に、その移動度の面方位依存性も
大きな謎であり、無極性面である（1-100）面や(11-20)面は、極性面である（0001）Si面と比べ
て界面特性が良い。未だにその明確な理由は明らかになっていない。さらには、課題代表者らに
よって、SiCの伝導帯下端の電子状態は従来考えられてきたような原子軌道由来の電子状態では
なく、空間を浮遊した（"float”した）状態であることが報告されたが、この SiCの伝導帯下端の
キャラクターの特殊性と電子移動度キラーとの関係も不明確なままである。もう１つ重要なこ
ととして、SiC-MOS界面では窒化界面処理を行うことにより、電子移動度が改善されることが
知られているが、その微視的メカニズムも明らかにされていない。原子レベルでの界面欠陥の特
定と、その対処法、さらには窒化界面処理との関係を明らかにすることが求められている。 
原子レベルでの構造とデバイス特性との相関を理解する上では、実験値を必要としない、密度
汎関数理論に立脚した理論計算が有効である。本研究においても、密度汎関数理論に基づいた計
算により、界面欠陥構造とそのデバイス特性との相関関係を明らかにする。その際に、大きな問
題となってくるのが、高い信頼性を有する界面欠陥の電子状態の解析方法の確立である。通常、
欠陥を第一原理的に計算しようとする際には、計算コストの観点から 100 原子程度の計算セル
の中に欠陥を導入し計算を実行するスーパーセル法という方法を用いるのが一般的である。し
かし、100原子程度の小さなシステム上で欠陥計算を実施するため、信頼できる計算結果を得る
ためには、システムサイズに対する有限サイズ補正を行なう必要が出てくる。バルク結晶中の点
欠陥に関しては既に高精度な有限サイズ補正法が確立されているが、界面欠陥に対しては高信
頼性のある有限サイズ補正法が未だ確立していなかった。 
材料計算を飛躍的に発展させる可能性として、量子コンピュータの利活用が近年大きな注目を
集めている。一方で、量子コンピュータを活用することにより、どのような材料計算がどの程度
加速するのかはいまだに明らかになっていない課題である。量子コンピュータの利活用により、
本研究課題も大きく発展させられる可能性があり、量子コンピュータの利活用の可能性の探索
も本課題の重要な課題である。 
 
２．研究の目的 
 上記の背景のもと、本研究課題では次のように目的を設定した。(i)界面欠陥に対する高精度な
有限サイズ補正法の確立。(ii)界面欠陥の候補構造の特定と、そのデバイスへの影響。(iii)窒素界
面処理法の微視的メカニズムの提案と更なるデバイス特性改善法の提案。(iv)量子コンピュータ
における材料計算アルゴリズムの開発とその優位性の検証。 
 
３．研究の方法 
 上記の４つの目的に対して、それぞれ次のように研究の方法を設定した。 
(i)界面欠陥に対する高精度な有限サイズ補正法の確立。界面欠陥に対する高精度な有限サイ
ズ補正法を確立すべく、SiC-MOS 界面上で欠陥構造の同定が行われている炭素ダングリングボン
ド（PbC センタ）に注目する。SiC のバンドギャップを定量的に再現する HSE（Heyd-Scuseria-
Ernzerhof）近似を用いて電子状態の評価を行う。有限サイズ補正としては、欠陥の帯電状態を
変えながら、バルク中の点欠陥に対する有限サイズ補正を拡張させた方法と、コーン・シャム準
位で評価する方法の２つを試し、比較を行う。また、それら信頼性の比較対象の基準としては、
EDMR（Electrically detected-magnetic-resonance spectroscopy）による最新の実験結果と比
較する。 
 (ii)界面欠陥の候補構造の特定と、そのデバイスへの影響。ゲート電界がかかった SiC-MOS
界面を密度汎関数理論に則り計算を実施する。その際に、伝導帯下端の電子状態が極性面、無極
性面でどのように変わってくるかを、伝導帯下端の波動関数の特殊性を考慮し、比較検討を実施
する。さらには、半導体物理において通常用いられる有効質量近似と得られた計算結果を比較し、
従来の半導体物理と SiC-MOSとの定性的な違いも考察する。 
（iii）窒素界面処理法の微視的メカニズムの提案と更なるデバイス特性改善法の提案。SiC-MOS
界面構造に窒素を導入し、そこにゲート電界がかかった際の振る舞いの様子を観察する。さらに
は、実験よりも界面近傍に高ドープに窒素を置換した際に、どのように伝導帯下端の波動関数が
振る舞うかを議論し、更なるデバイス改善の可能性を議論する。 

(iv)量子コンピュータにおける材料計算アルゴリズムの開発とその優位性の検証。量子コンピ
ュータのアルゴリズムとして、古典コンピュータでも知られている基底状態計算を行うアルゴ
リズムの“虚時間発展法”に注目する。量子コンピュータ上で虚時間発展法を実行するアルゴリ
ズム、さらにはその数学的な考察を行い量子優位性（古典計算機よりも速いアルゴリズムである
ことを指す）の可能性に関して考察を行う。次に、虚時間発展法を用いた構造探索計算の可能性
を議論する。 



 
４．研究成果 
 上記４つの研究方法に対して、それぞれ下記の成果を得ることができた。 
 (i) 界面欠陥に対する高精度な有限サイズ補正法の確立。 
表面欠陥に対する電子状態計算を実施する際、大きな課題は、表面欠陥に対する高い信頼性
の有する電子状態計算手法の選択である。どの計算手法を用いると、どの程度の精度で計算精
度が得られるかに関して、特に SiC 表面において緻密に検討がこれまでなされていなかった。
特に SiC 表面では、その母物質の持つイオン性から、表面極性が計算精度を劣化させる要因と
なることが知られている。本研究ではまず、SiC 表面欠陥に対する電子状態計算手法の選択と、
精度の確認を実施した。SiC において、実験的に同定されている欠陥の１つに PbCセンタ（炭
素アドアトムのダングリングボンド）が存在する。PbCセンタに対して、高精度な電子状態近
似（HSE 近似）を用いて、欠陥の帯電状態を変えながらコーン・シャム準位で評価したところ、
図 1のようになった。計算の結果、価電子帯上端（VBM）から 1.2 eV 上に（0/-）準位が存在
することがわかった。一方で、EDMR のよる最新の実験結果においても、VBM から 1.2 eV 上に
（0/-）準位が位置していることが確認され、HSE 近似と欠陥の帯電状態を変えながらコーン・
シャム準位で評価する方法の組み合わせにより、表面欠陥に対して定量的にも高い精度で電
子状態計算が可能であることを確認した。この評価方法の一般性がどの程度あるかは今後更
なる検証が必要であるが、表面・界面における高精度な電子状態の解析方法の１つを提示する
ことができた。 

 

 

 

 

 

 

 (ii)界面欠陥の候補構造の特定と、そのデバイスへの影響。ゲート電界下における SiC/SiO2
界面の電子状態解析を行った。その結果、界面の構造チャネル構造に大きく影響し、電子状態
が強く局在化することがわかった（図２参照）。SiC/SiO2界面において、無極性では、電子の
界面近傍での閉じ込め効果は有効質量近似でよく記述されていることがわかった（図３参
照）。一方で、極性面の Si（0001）面における界面近傍での電子状態の影響は極めて強く、有
効質量近似が破綻していること、さらには原子層 1-2 層と極近傍に強く局在していることがわ
かった。このことは Si 面では、電子キャリアが界面欠陥に対して敏感に影響され、大きく散乱
される可能性を示唆している。これが、Si 面で移動度劣化が大きいという実験と確かに矛盾し
ないことを確認した。次に、Si 面において、有効質量近似が破綻する理由を調べたところ、
4H-SiC 結晶が持つ Si 面垂直方向への結晶の長周期性に由来することを明らかにした。半導体
テクノロジーがこれまで信じていた有効質量近似が破綻していることが明らかとなり、これ
は、SiC パワエレだけに限らず、一般の半導体材料に対しても言うことのできる一般性のあ
る、重要な基礎科学の知見を得ることができた。 
 

 

図1 PbCセンタに対する電子状態計算の結
果。計算によって得られた電子準位(左)とそ
の欠陥波動関数(波動関数の最大振幅の15%
の等値面)の様子(右）。 

図2 ゲート電界下のSiC-MOS界面に対する
伝導帯下端の電子状態計算の結果（最大振
幅に対する38%の等値面）。界面から原子
数2-3層程度のところに波動関数が強く局在
している様子が確認される。 



 

 
 

(iii)窒素界面処理法の微視的メカニズムの提案と更なるデバイス特性改善法の提案。界面窒
素がゲート電圧作る界面近傍の閉じ込めポテンシャルを緩和させる作用を持つことを明らかに
した（図４参照）。さらには、界面近傍での窒素を高濃度にドープすることにより、閉じ込めポ
テンシャルが緩やかになり、サブバンドが相対的に伝導帯下端に近づき、電子状態密度の増加を
誘起する事を見出した（図５参照）。同時に、界面での窒素高ドープ層が存在すると、伝導帯下
端の波動関数を界面近傍から引き離す作用を持っていることを明らかにし、電子キャリアの移
動度向上につながることを明らかにした。このことは、界面窒素が電子キャリアの界面構造に対
する敏感性を鈍らせる、つまり移動度向上につながることを提案した。 
 
 

 

 
 
(iv) 量子コンピュータにおける材料計算アルゴリズムの開発とその優位性の検証。更なる高
精度かつ大規模な電子状態計算を実施するため、量子コンピュータのアルゴリズムの開発を行
った。量子コンピュータ上で実行される虚時間発展法を開発した。その際、虚時間発展演算子
が非ユニタリ演算子であり、ユニタリゲート操作と測定しか実行することのできない量子コン
ピュータにとっては非自明な演算である。本研究では、補助ビットを導入しヒルベルト空間を
拡張することにより、確率的に虚時間発展演算を実行するアルゴリズム、確率的虚時間発展法
を開発した（図６参照）。また、量子コンピュータ上において量子優位性(古典コンピュータよ
りも高速に問題を解く性能)の数学的な証明を行うことに成功した。最悪の場合でも、古典コン
ピュータに比べて二乗加速することを明らかにした。 

 

図3 ゲート電界下のSiC-MOS界面に対する
伝導帯下端の広がり方の面方位依存性。
(a)2H-SiC/SiO2界面、(b)3C-SiC/SiO2界面、
(c)4H-SiC(11-20)/SiO2界面、(d)(e)4H-
SiC(0001)/SiO2界面の様子。比較参照とし
て、(f)有効質量近似を示している。横軸は
界面からの距離をSiC側に対してplotしてお
り、縦軸には電場印加時の伝導帯下端の準
位の上昇分をplotしている。 

図4 ゲート電界下における界面に窒素が
ドープされた場合のSiC-MOS界面に対す
る伝導帯下端の広がり方の比較。(左) ゲ
ート電界 0 MV/cm, （中央）5MV/cm, 
（右）10MV/cmを表す。横軸は界面を原
点とし、界面からの距離をSiC側に対し
てplotしており、縦軸には伝導帯下端の
振幅をplotしている。 

図5 (左) ゲート電界下における界面に窒素がド
ープされた場合とされていない場合とのSiCに印加
されるゲート電界強度の比較を表した模式図。
（右）ゲート電界印加による、伝導帯下端近傍の
状態密度（DOS）変化の様子を表す。横軸は伝導
帯下端をEc1とし、サブバンドが作る状態密度が界
面窒素の有無でどのように変わるかを表した模式
図。 

図6 確率的虚時間発展法を表す量子回路。Hゲー
ト操作はアダマールゲートを、Rzはz回転ゲート操
作を、URTEは実時間発展ゲート操作を表す。 



次に、確率的虚時間発展法を用いて原子構造最適化を実行した。量子コンピュータでは、従来
の構造最適化法とは異なり、あらゆる構造可能性を量子重ね合わせとしてビット上にエンコー
ドし、そこに確率的虚時間発展法を実行することにより最安定な構造を求めることができる新
しい構造最適化を提案した（図７参照）。 

 
 
 

 
 

 

図7 確率的虚時間発展法を用いて原子構造最適化
を行った結果。(a)実証に用いたターゲット物質：
ベンゼン環上の孤立アルゴン原子。(b)アルゴン原
子位置を変えた際のエネルギー曲面。(c)各原子配
置に対応する確率振幅と、確率的虚時間発展法を
適用した際のその推移。 
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