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グラフェンデバイスの作成においては良質な

トップゲート絶縁膜の形成が重要な課題である。

Y2O3は Al2O3 や HfO2同様に良く用いられる絶

縁膜であるが、Y2O3とグラフェンの間の吸着構

造や電子状態への影響は調べられていない。そ

こで、本研究では Y2O3(111) 上のグラフェンに

ついての安定性の界面構造の依存について第一

原理計算を行い、Y2O3ゲート絶縁膜の形成への

設計指針の提示を試みた。 

図(a)のようにY2O3 (111) と 6x6構造のグラフ

ェンの界面構造を作成し、構造最適化をおこな

った。Y2O3 (111) 絶縁体的な表面でないので、

スラブの両側にグラフェンをつけて計算を行っ

た。HfO2 の計算に習い、上図のように Y-term, 

O-term, OO-termの界面を考えた。OO-term表面

は構造最適化により再構成されたので、そのま

まグラフェンをつけた（OO-term）と構造最適化

させてつけた（RecOO-term）を考えた。 

グラフェン吸着による電荷密度の変化を解析

したところ Y-term, OO-term 界面ではグラフェ

ンは化学結合を形成し吸着しているが、O-term, 

RecOO-term の場合には弱く吸着していること

が分かった。図(b)に得られた形成エネルギーの酸素化学ポテンシャルの依存を示す。参考のため

に T= 300K, 800Kでの対応する酸素分圧を図の上に示した。HfO2とは異なり、酸素分圧が高い場

合でもグラフェンとは化学結合をしにくい事が分かった。以上より、Y2O3 をゲート絶縁膜として

用いる場合には、O-term, RecOO-termの界面を得るために酸素分圧を下げない事が望ましい。 
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上図：得られた界面構造。緑、赤、茶は、そ

れぞれ Y, O, C原子を表している。下図：それ

ぞれの形成エネルギー（Eform）の酸素化学ポ

テンシャル依存（µO2）。 
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