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1. 緒言  
	
 SiC パワーデバイスでは伝導帯下端近傍に現れる欠陥準位の存在が大きな問題となっている。
これまで炭素原子由来の欠陥準位の重要性が示唆されてきたが、欠陥準位の局所的な構造に対す

る依存性等の詳細な検討はなされていない。本研究では SiC/SiO2界面近傍における種々の欠陥に

対する系統的な第一原理計算を行い、欠陥準位の局所的な構造に対する依存性について調べた。 
2. 計算手法、及び結果  
  SiC/SiO2 界面構造として図に示すよ

うに Devynck らによる構造モデル[1]を
採用し、SiC 4 bilayer を追加し全 333原
子の界面構造とした。界面近傍の欠陥の

一例として、図中の 1-10 の酸素原子を
酸素と結合した炭素原子で置換して生

成したカルボニル基状の欠陥（Si2-C-O）
[2]に対する結果を示す。カラーマップ
図は理想的な界面構造での局所状態密

度(LDOS)に欠陥準位の結果（点線は占
有、破線は非占有の状態）を重ねたもの

である。1, 2, 5, 9 の場合には Si2-C-Oの
酸素が近傍の他のシリコン原子に近付

き（それぞれ 2.26, 2.38, 1.91, 1.98 Ang.）、
配位結合を形成した結果、欠陥準位の位

置が従来考えられてきた SiC の伝導帯
の中[2]からギャップ中に下がってきて
いる事が分かる。このように SiC/SiO2

界面の欠陥準位の位置は欠陥の局所的

な構造（結合長や結合の二面角等）に依存して変化する事が分かった。同様の系統的な計算によ

り得られた他の様々な欠陥（Cダイマー等）に関する欠陥準位の位置の分布についても報告する。 
[1] Devynck et al. Phys. Rev. B 76, 075351 (2007). 
[2] Devynck et al. Phys. Rev. B 83, 195319 (2011). 
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図：SiC/SiO2 界面構造と欠陥を導入した位置（上）。

理想的な界面構造の局所状態密度のカラーマップ表

示。Si2-C-O欠陥の欠陥準位を点線（占有された状態）
と破線（非占有の状態）で示した。 
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