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【はじめに】SiC は、その強固な原子間結合に由来する高耐圧

性からパワーデバイス材料として有望視されており、既に実用

化も始まっている。SiCパワーMOSFETの性能を左右する酸化

絶縁膜界面の欠陥密度は、SiC 表面を酸化した際に生じる余剰

C 原子の挙動に依存することが知られている[1]。近年では、余

剰 C原子が CO気体分子として脱離するよう酸化条件を最適化

することで、界面準位密度を大幅に削減したという報告がされ

ている[4]。そのため、SiC/SiO2界面における余剰 C を含む原子

分子の挙動の理解が欠陥低減を目指す上で極めて重要な基礎

研究と言える。 

 酸化膜のようなアモルファスの構造との界面を計算機上で

再現するには大きなユニットセルを構成する必要があるため、

SiC/SiO2のシミュレーションを実施するには、扱える原子数が

大きい古典的分子動力学(MD)法が適している。これまで当研究

グループでは、Si-O および Ge-O 混在系用の拡張型 Stillinger-

Weber (SW)ポテンシャル関数を開発し Si/SiO2界面、Ge/GeO2界

面の大規模モデリングを実施してきた[5]。同様のアプローチで

SiC/SiO2 界面のシミュレーションを行うためには Si-C-O 混在

系用のパラメータセットを用意する必要があるが、拡張 SWポ

テンシャルを 3元素以上の多元素混在系に拡張することは極め

て困難であった[6]。 

共有結合性の相互作用ポテンシャル関数を多元素系へ拡張

するには、原子間の結合次数（ボンドオーダー）の定義と相互

作用エネルギーを定義する仕組みを明確に分ける必要がある。

ボンドオーダーを意識したポテンシャルには、Tersoffポテンシ

ャル[7]、Brennerポテンシャル[8]が有名である。近年では多元素

系へ拡張性を一挙に高めた ReaxFF[9]が登場し、当グループでは

さらに拡張性を高めたダイナミックボンドオーダー力場(DBO-

FF)を考案した[10]。 

 本研究では、DBO-FFの枠組みで Si-C-O混在系ポテンシャル

を実現し、SiC/SiO2界面の大規模モデリングを実施した。 

【計算方法】DBO-FF では、SW ポテンシャルと同様に、結合

エネルギーを表す 2体項と結合角の歪を表す 3体項といった原

子クラスターのエネルギーに展開し、原子間の全相互作用エネ

ルギーを決める。ただし、2 体項および 3 体項が適用される原

子クラスターは、原子間のボンドオーダーが一定値を超えたも

のに限定され、DBO-FF ではこのボンドオーダーが各原子の内

部自由度によって決まる仕組みとなっている。この内部自由度

は、外殻電子の空間分布つまり結合手そのものに相当する。従

来手法では、原子座標で一意的に決定されていたボンドオーダ

ーが、本手法では運動する力学変数として扱われるため、ボン

ドオーダーと相互作用エネルギーの決定プロセスが完全に分

離され、3元系以上の複雑な系への拡張を容易にしている。 

Si-C-O 混在系における 2 体および 3 体項のパラメータは、

SiwCxOyHz クラスターモデルの第一原理計算に基づいて決定し

た。SW 型の 2 体項および 3 体項のパラメータは、クラスター

モデルの第一原理計算結果にフィッティングした。得られたパ

ラメータセットを用いて 4H-SiC 構造を表面から layer-by-layer

酸化し、SiC/SiO2界面モデルを作成した。 

【計算結果】Fig 1 に、DBO-FF用に決定した Si-C 2 体項および

Si-C-Si 3 体項のエネルギー曲線を示す。同様に Si-Si、Si-O、O-

O、O-C、C-Cの 2体項群、C-Si-Cをはじめとする 3 体項群のパ

ラメータも同様に用意した。Fig 2 は、開発した Si-C-O 混在系

用 DBO-FFを用いて作成した SiC/SiO2界面モデルを示す。元素

の組み合わせに応じて用意すべき 2体項および 3体項のパラメ

ータは増加するが、それぞれ完全に独立で決定できるため、従

来のポテンシャルのように一度決定したパラメータを再調整

する必要がない。 

講演会当日は、従来法による SiC/SiO2界面のシミュレーショ

ンとも比較を行い、DBO-FFの得失を議論する。 
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Fig 1 Energy curves of DBO-FF potential for Si-C-O mixed 
system (a) Si-C two-body (b) Si-C-Si three-body. 

Fig 2 4H-SiC/SiO2 interface model (layer-by-layer oxidized      
     by DBO-FF potential for Si-C-O mixed system). 
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