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[はじめに] ワイドギャップ半導体である SiC は、熱酸化により SiO2 絶縁膜が得られることから

MOSFET 等の電子デバイスに適用可能な材料として注目されている。しかしながら、SiC と SiO2

の界面には大量の欠陥が形成されることが知られており、SiC を用いた電子デバイスの実用化は

未だ困難である。特に、ウェット酸化では MOSFET のチャネル移動度の改善が見られる一方、酸

化膜の信頼性が低下することから、ウェット酸化機構に関する研究が数多く行われている[1,2]。

我々はこれまでにドライ酸化での 4H-SiC/SiO2界面における反応過程を理論的に検討し、酸素(O2

分子として)の反応に伴って形成する酸化膜の構造および C 原子の脱離の挙動が面方位に依存す

ることを明らかにした[3,4]。本研究では、ウェット酸化機構の解明を目的として酸化種として H2O

および OH-1[5]を考慮した場合における 4H-SiC/SiO2界面での反応過程を検討する。 

[結果および考察] Fig. 1(a)~(c)は第一原理計算を用いて求めた SiおよびC面 4H-SiC/SiO2界面にお

ける安定構造を示している。Fig.1から、ウェット酸化においては極性に依存して異なる界面構造

を形成することを示唆される。Si 面においては、酸化種として H2O および OH-1を考慮した場合

での反応エネルギーは吸熱性であり、H2O および OH-1は Si 面上の SiC 基板とほとんど反応しな

い。一方、2つの OH-1が SiC と反応すると Si-O-Si および H-C-OHボンドを形成して安定構造[Fig. 

1(a)]となる。これは、より安定な Si-O ボンドを形成するように Si-C ボンドが組み替わることに拠

るものと考えられる。従って、Si面においては界面近傍において複数の OH-1が関与した場合のみ

反応が起こるがその頻度が少ないことが予想され、その結果として低い酸化速度が示唆される。C

面においては、いずれの場合においても発熱反応であり、C 面上の SiC 基板と反応して C-C およ

び C=O ボンドを形成して安定構造[Fig. 1(b)および(c)]となる。この場合、H2Oおよび OH-1によっ

て界面近傍の C-O および Si-C ボンドから安定な C-C および C=O ボンドが形成している。C 面に

おいて、一連の界面反応過程に

おける H2O および OH-1のエネ

ルギー障壁値は 3.9 および 1.9 

eV であり、OH-1 のエネルギー

障壁値は実験値(2.1 eV) [6]と同

程度となっている。以上の結果

は、OH-1 での反応が C 面

4H-SiC/SiO2 界面における反応

を律速する素過程となり得る

ことを示唆している。 
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Fig. 1: Geometries of (a) Si-O-Si and H-C-OH bonds hosting 2OH-1 

near the Si-face 4H-SiC/SiO2 and (b) C-C, C=O, Si-O, Si-OH and 

C-H bonds hosting H2O , (c) C-C, C=O, Si-O and Si-OH bonds  

hosting OH-1 near the C-face 4H-SiC/SiO2. Blue, brown, white, red 

and green circles represent Si, C, H, O and O atom of oxidant atoms. 

The O and H atoms of each oxidants are labeled. 
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