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ワイドギャップ半導体の SiC は高い移動度などの優れた特性を示すことより、パワーデバイス

への応用が期待されている。これまで、図(a)に示す Si-面と呼ばれる 4H-SiC の (0001) 表面を用

いた界面を中心に研究が行われてきたが、期待されるほどの移動度が得られないなどの問題が知

られている。そこで、近年、図(b)に示した他の面方位である a-面（11-20）や m-面（1-100）の利

用が検討され、活発に実験が行われている。これらの面を用いたデバイスでは移動度が Si-面を用

いたデバイスより高くなるなど、有望視されている。しかし、これまで a-面や m-面についての理

論計算による解析はほとんど行われていない。そこで、第一原理計算により a-面、m-面での 4H-

SiC/SiO2界面モデル構造の作成を試みた。 

a-面の (2x1) 構造、m-面の (3x1) 構造の面積がほぼ 1 nm2であることに注目して、ユニットセ

ルあたりのボンド密度が一定になるようにアモルファス状の SiO2を堆積させた。作成した界面モ

デル構造を図(c), (d) に示す。1000℃での第一原理分子動力学シミュレーションでも構造が壊れる

ことはなく、SiO2の結合長と角度、原子密度はアモルファス状の SiO2の典型的な値がえられた。

作成した界面モデル構造について、HSE06での電子状態計算も行った。電子状態については欠陥

のない Si-面の計算と際立った違いがないため、欠陥の分布や密度が a-、m-面での高い移動度の原

因と推察される。今後、このモデルを用いて欠陥構造・電子状態の解析、酸化の分子動力学シミ

ュレーションの研究などに発展させる予定である。

図：(a) 4H-SiC. 青, 茶はそれぞれ Si, C原子. (b) a-面（緑）と m-面（黄色）. (c) 作成した a-面の界

面モデル構造. 赤は O原子.  (d) 作成した m-面の界面モデル構造. 
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