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【序論】Conducting-bridge RAM (CB-RAM)は抵抗変化型メモリの一種であり, メモリ層である

固体電解質或いは金属酸化物を金属電極で挟んだ構造をとる. 電圧の印加により金属原子(或

いは金属イオン)がメモリ層中を拡散し，金属的な電気伝導パスが生成/断裂する事で抵抗変化

が生じるとされている. しかし, 金属原子の拡散を直接観測することは困難であり, 未だに動

作機構の解明が不十分である. 本研究では, Cu/HfO2/Pt構造のCB-RAMに対して行った実験結

果を基に計算モデルを構築し, 第一原理計算に基づいたシミュレーションを行うことで, 金

属原子の拡散面方位及び拡散経路を特定することを目指した. 【計算】柱状成長された単斜晶

HfO2膜で構成される Cu/HfO2/Pt構造におけるCu拡散経路を求めるため, 先ず, HfO2の表面エ

ネルギー密度の面方位依存性を求めた. 続いて, Cu拡散面に Cu原子を吸着させたことによる

全エネルギーの変化を算出し, Cuの拡散経路を特定した. 計算には第一原理分子動力学法プ

ログラム PHASEを用いた. 【結果および考察】表面密度計算より, 最安定面は(-1 1 1)面であ

ることが示された[1]. Cu拡散面はこれに垂直な面の内, 最も安定な面である(1 1 0)であること

が示唆された. fig. 1及び Fig .2にCu拡散面(1 1 0)面の表面構造と Fig. 1のメッシュで区切られ

た領域に Cu原子を吸着させた時の全エネルギーの分布(最安定点からの差Eで表示)を示す. 

結果より, Cu原子は最表面Hf原子を避けて拡散することが示唆された. [1]由良 他, 第 60回応
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Fig. 2 E-distribution on HfO2 (110) surface. 

  

 

Fig. 1 Surface structure of HfO2 (110). 
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