
Al Hf O N

En
er
gy
(e
V
)

8

4
2
0
-2
-4

6

Γ M L Γ ΓM L

(b) (c)(a)

Γ

AlONゲート絶縁膜への Hf原子混入効果に関する理論的研究 
Theoretical study on the effect of incorporation of Hf atoms in AlON gate dielectrics 
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1. 研究背景 
SiC, GaNは、広いバンドギャップや優れた
熱伝導率など優れた物性値を持つことから、
Si に代わる次世代パワーデバイスの材料と
して注目されている。SiC, GaN を用いた
MOSFETの絶縁膜の候補として、SiO2, Al2O3, 
HfO2などが挙げられる。その中でも Al2O3は
誘電率が高くバンドギャップが大きい為、特
に有力な候補として注目されている[1]。 
ところが、Al2O3 では負の固定電荷が発生
してしまい、デバイスの信頼性を損なってし
まうことが報告されている[2,3]。この負の固
定電荷の原因は、Al2O3中の Al-O複合空孔に
よって生じた欠陥であることが、小嶋らによ
って示されている[4]。また、Al2O3中に Nを
混入させた AlONにおいては、その固定電荷
が低減されることも報告されている。 
しかし、近年の研究で、AlON ゲート絶縁
膜を用いた p-MOSFETでは、ホールゲートリ
ーク電流が発生し、信頼性低下の原因になっ
ていることが確認された[5]。また、AlONに
Hfを混入させることで、このホールリーク電
流を減少させられることも確認されている
[5]。しかし、これらの現象の物理的起源につ
いては、未解明である。 
よって本研究では、AlON でホールリーク
電流が流れるメカニズムについて、原子レベ
ルで検討した。また、そのホールリーク電流
が Hf 混入で減少するメカニズムについても
同様に原子レベルで検討した。 
2. 計算手法 
本研究は、密度汎関数理論に基づく平面波
基底の第一原理計算コード VASP (Vienna Ab 
initio Simulation Package)を用いて計算を行っ
た。計算モデルとして、原子数 120からなる
2 × 2 × 1のα-Al2O3を準備した。構造最適化
においては、各原子が受ける力の最大値が
5.0 × 10'(	[eV/Å]以下になった時に計算終了
となるよう設定し、カットオフエネルギーは
500eVとした。 
3. 計算結果 
まず AlON モデルを作成する為、Al2O3モ
デル中の O原子３つとN原子２つを置換し、
第一原理分子動力学計算を行った。6000Kで
10ps 熱した後、570K/ps の割合で 300K まで
温度を下げた。そして、構造最適化を行い、
AlONモデルの各バンド構造を求めた。結果、
Al2O3 では見られなかった新たな準位が、一
部のAlONモデルの価電子帯上端に現れるこ
とが分かった(Fig. 1(b))。この新たな準位が生

成された原因は、AlONモデル中の N原子の
2p軌道であることが確認された。また、この
新たな準位を生成する N原子は、生成しない
N 原子と比ベ、周囲の Al 原子とより平坦な
構造をとっていた。AlON モデルで新たに現
れた準位が価電子帯上端に存在することか
ら、先行研究で報告されているホールリーク
電流は、この準位を介して流れると考えられ
る。 
次に、AlONモデル中に Hf原子を混入させ
たHfAlONモデルを作成した(Fig. 1(a))。AlON
モデル中の価電子帯上端に新たな準位を生
成する N 原子に着目し、その原子付近の Al
原子 4つとHf原子３つを置換した。そして、
構造最適化を行い、バンド構造を求めた。結
果、AlON モデルで新たに現れた準位が、
HfAlON モデルではバンドギャップ中から消
滅していたことが分かった(Fig. 1(c))。この結
果は、Hf原子の混入によって、ホールリーク
電流が減少した実験結果と一致するもので
ある。 
以上より、AlON の構造によっては、N 原
子 2p 軌道由来の準位が価電子帯上端に発生
し、AlON でのホールリーク電流の原因にな
っていることが分かった。また、Hf原子を混
入することでその準位がバンドギャップ中
から消滅することも示された。 
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Fig.1: (a) HfAlON model. Band structure of (b) AlON model 
and (c) HfAlON model. 
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