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[研究背景] 最近，C3H5クラスターイオン注入による近接ゲッタリング 1)が報告されているが，TEM

観察でも欠陥が検出できない場合があり，ゲッタリングサイトは同定されていない． 

本研究では第一原理計算法を用いて C3H5 クラスターイオン注入で形成可能なゲッタリングサ

イト（複合体）を求め，さらに LSIで主に用いられる 12種類の金属との結合エネルギーを計算す

ることで，どのような複合体がゲッタリングに寄与しているかを推定した．ゲッタリングサイト

として，C，H，P，O原子(Dと表記)や D同士の複合体(D2)，D-点欠陥の複合体を扱った． 

[計算方法] 計算ソフトは CASTEP を使用し，汎関数は GGA-PBEを用いた．カットオフエネルギ

ーは 340 eVである．また，3次元周期境界条件を課した． 

ゲッタリングサイトを構成する元素としてイオン注入元素であるCとH，ドーパントである P，

さらに Si ウェーハに含まれている O 原子を扱った．また，イオン注入に伴って発生する点欠陥

（原子空孔 Vと格子間 Si I）も考慮した．金属として Ti，Cr，Mn，Fe，Co，Ni，Cu，Zn，Mo，

Hf，Ta，W原子の 12種類を扱った． 

[計算結果と考察] 置換 C，格子間 H，置換 P，格子間 O 原子と金属との結合エネルギーを図 1に

示す．Fe は B によりゲッタリングされることが実験的に知られており，予備計算で算出した Fe-

B の結合エネルギー(0.65 eV)をゲッタリングの指標とした．これより，格子間 H は Niや Znなど

を除いて金属と高い結合エネルギーを持つことがわかる．これに対し，置換 C，置換 P，格子間 O

原子は有効なゲッタリングサイトにならない． 

計算結果は膨大となるため，ここではHを含む最も単純な複合体の計算結果を述べる．結果を図

2に示すが，CH, PH < IH < VHの順で金属との結合エネルギーが増加することがわかる．VH複合体

は形成しやすい計算結果も得られており，C3H5クラスターイオン注入においてゲッタリングサイ

トの1つである可能性が高い．当日は，他の複合体も含めた計算結果を系統的に整理・解析した結

果を発表する．  

[まとめ] 本研究では第一原理計算法を用いて C3H5 クラスターイオン注入で形成されるゲッタリ

ングサイト（複合体）を求め，さらに LSIで主に用いられる 12種類の金属との結合エネルギーを

計算することで，どのような複合体がゲッタリングに寄与しているかを推定した．得られた結果

は以下の通りである． 

(1) 格子間H原子と金属原子は高い結合エネルギーを持つ． 

(2) 置換C, 置換P, 格子間O原子は有効なゲッタリングサイトにならない． 

(3) VH 複合体が C3H5 クラスターイオン注入においてゲッタリングサイトの 1 つである可能性が

高い． 
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Fig. 1 Binding energies of C, H, P and O with metals.     Fig. 2 Binding energies of CH, PH, IH and VH with metals. 
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