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1. 研究背景 

近年の MOSFETの微細化に伴い、サブスレッ
ショルド・リーク電流が増加していることが

問題となっている。このリーク電流を減らす

ために、新たに縦型 BC-MOSFET が提案され
た[1]。しかし、Si pillarを酸化する工程におい
て、missing-Si 現象により、Si pillar が形を保
つことができないことが大きな問題となって

いる[2]。また、先行研究において、熱酸化過
程で生まれた歪みを解放するために、Si 原子
が自発的に放出されることが確認されており

[3]、これが missing-Si 現象の原因であると推
測される。Si pillarを酸化する際には、Siの様々
な面方位が現れる。よって本研究では、Si の
様々な面方位で熱酸化シミュレーションを行

い、面方位依存性を確認する。 
2. 計算条件 

本研究では、密度汎関数理論に基づく第一原

理計算を行った。計算パッケージは、VASPを
利 用 し た 。 計 算 モ デ ル は 、

Si 100 , 110 , 111 , (310)/SiO+界面の Slabモ
デルを用いた。ブリュアンゾーンの積分には、

5×3×1の Monkhorst-Pack gridsを用いた。カッ
トオフエネルギーは 500eV とした。また、Si
原子放出時のエネルギー変化∆𝐸は、以下の式
で定義される。 
∆𝐸 = 𝐸/0123	25611678 + 𝐸:6	/1;5 − 𝐸=20;32	2561178 
ここで、𝐸/0123	25611678は Si原子放出後の系のエ
ネルギー、𝐸=20;32	25611678は Si 原子放出前の系
のエネルギー、𝐸:6	/1;5は Si原子一個のエネル
ギーを示している。 
3. 計算結果 

面方位ごとの、∆𝐸の推移を Fig.1 に示す。
(100),(110),(310)については、導入 O 原子の面
密度が大きくなるにつれて、∆𝐸の値が小さく
なっていることが分かる。ここで、∆𝐸が小さ
くなるということは、界面の歪みがより大き

くなり Si 原子が放出されやすくなっていると
いうことを示す。よって、酸化が進むにつれ

て、Si 原子が放出されやすくなっていること
が分かる。 
しかし一方で(111)面に関しては、途中で∆𝐸が
増えている点がある。これは、Fig.2 に示すよ
うに(111)面には２種類の Si-Si結合があり、酸
化されるボンドの種類が途中で変わることに

起因する為だと考察される。これの詳細な議

論は講演で行う予定である。 
 

 
Fig.1: Energy change after the ejection of a Si 
atom during oxidation of the Si/SiO2 interface. 

 
Fig.2: Si(111)/SiO+  slab model. This figure 
shows 2 types bonds of Si-Si bonds. 
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