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LSI の微細化により，重金属汚染がデバイスの歩留まりや信頼性に与える影響が大きくなって

いる．そのため，デバイス活性領域の重金属汚染を除去するゲッタリング技術がより重要になっ

ており，デバイス製造では，BMD(Bulk Micro Defect)によるインターナルゲッタリング(IG)技術を

適用したシリコンウェーハを用いることが主流である．しかし，従来の技術だけではゲッタリン

グ能力は十分とは言えず，よりゲッタリング能力を高めたウェーハの開発が進められている[1]．

そこで，本研究では，IGに用いられていない実体観測が困難なサイズの微小欠陥による金属不純

物のゲッタリング能力を第一原理計算法により解析した． 

本計算では，BMDの基となる原子

空孔 (V)と酸素 (O)から成る VmOn

（m=1～2，n=1～2）欠陥を考慮した．

Fe(鉄)に対する結合エネルギーの計

算結果を図 1 に示す．各種モデルに

おいて，複数種の原子の配置を計算

し，最も安定な構造を結合エネルギ

ーの計算に用いた．結合エネルギー

が大きいほど結合しやすい，つまり，

微小欠陥がFeをゲッタリングできる

ことを示す。計算結果から，VO，VO2，

V2O欠陥と Feの結合エネルギーは大

きく，ゲッタリングできるが，V2O2

欠陥とFeは結合エネルギーが小さく，

ゲッタリングできないことが分かる．

この結果から，微小欠陥でも金属に

対して十分なゲッタリング能力を有

することがわかった． 

[1] 例えば、表秀一ら，  特開

2011-253978 

+ 

VO+Fe VO Fe 

VO2+Fe VO2 

+ 

V2O+Fe V2O 

+ 

V2O2l+Fe V2O2 

+ 

Fig.1 Gettering of Iron by VmOn Defect 
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