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【はじめに】Si-CMOSデバイスのブーストテクノロジ

ーとして、ソース・ドレイン領域のメタル化技術が盛

んに研究されている。特に Ni シリサイドは比抵抗が

低く、シリサイド化反応時の Si 消費量が少ないため、

メタルソース／ドレイン材料の有力候補として期待

が寄せられている。これまで我々は、Siナノワイヤの

作製プロセスにおける熱履歴の違いが、シリサイド化

速度に影響を及ぼすことを明らかにした[1]。本学術講

演会で別途行う講演[2]では、熱履歴と Ni シリサイド

化速度の関連をより詳細明らかにするため、Niシリサ

イド化した Si ナノワイヤ内部の残留応力および結晶

性を、顕微ラマン分光測定で評価した結果を報告する。

本講演では、原子論的な視点で、Si格子歪および結晶

性と Ni シリサイド化反応速度との関係を明らかにす

るため、Si 結晶中の Ni 原子拡散の分子動力学シミュ

レーションを実施した。 

【シミュレーション方法】Si結晶およびそのアモルフ

ァス構造の再現で実績のあるStillinger-Weber型原子間

ポテンシャル関数をベースに、Matthai[3]が開発したポ

テンシャルパラメータを加え、Si,Ni 2元系の相互作用

モデルを用意した。Siとの格子ミスマッチが最も小さ

い NiSi2構造を Si結晶に積層させ（図 1）、三次元周期

境界条件および温度一定(2000K)の条件下で数 100ps

スケールの分子動力学計算を実施した。これを、単位

胞サイズを変えて圧縮および引張歪を印加した

NiSi2/Si/NiSi2積層構造にて行い、シリサイド界面近傍

のNi原子の拡散速度とSi格子歪との関係を調査した。

また、Si 結晶をアモルファス化させた NiSi2/a-Si/NiSi2

構造において同様の計算を実施し、結晶性の低下が拡

散速度に与える影響についても調査した。 

【結果】図 2(a)に Ni 原子の平均拡散速度と Si 格子歪

の関係を示す。ここでは拡散速度を無歪時の拡散速度

で規格化している。計算の結果、圧縮歪を印加した場

合、Ni 原子の拡散速度が抑制されることが分かった。

これは、歪の印加により Si 結晶の格子間距離が変化

し、Ni原子の格子間拡散に影響を及ぼしたためと考え

られる。ただし、講演[2]で報告する実験によると、残

留圧縮応力が強い試料で Ni シリサイド化速度が向上

しており、本計算結果とは一致しない。一方、アモル

ファス Siと Si結晶中のNi原子の拡散速度にも違いが

見られ（図 2(b)）、アモルファス化による拡散速度の増

加が確認された。これは、結晶性の低下と Niシリサイ

ド化速度向上との間にも相関が見られるという実験

結果[2]と一致している。以上を踏まえ、Siナノワイヤ

における Ni シリサイド化速度の変化の主要因は酸化

膜に誘起された一様な格子歪ではなく、SiO2/Si界面付

近の結晶性の乱れである可能性が高い。 
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図 1.NiSi2/Si/NiSi2の積層構造モデル 

図 2.(a)Ni拡散速度の格子歪依存性  

(b)Si構造のアモルファス化による Ni拡散速度の変化 
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