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平面型集積回路デバイスの極微細化に伴うリーク電流の問題を解決するため、縦型

BC-MOSFET[1,2]について研究開発が進められている。しかし三次元型である縦型 BC-MOSFET

の作成において、ゲート酸化膜形成の Si熱酸化時にミッシング Si現象などの問題が発生し制御が

難しいことが知られている[3]。三次元での Si熱酸化過程は応力や粘性が強く影響し、二次元での

酸化過程とは異なることも知られている[4]。また、Si熱酸化過程においては Si/SiO2界面から酸化

膜中へと SiOが発生することも知られ、発生した SiO の挙動が酸化過程に影響する[5]。本研究は

高温での SiO2の動特性が酸素濃度変化について、つまり SiO 濃度に対してどういった変化を示す

のかを明らかにしようとするねらいである。 

計算プログラムは”VASP”を使用、計算条件や計算手順は[6]の先行研究を参考にした。格子定数

10.32Åの立方晶の単位胞内に 24個の SiO2分子(以下 24SiO2と呼ぶ)を配置し、この 24SiO2から酸

素を取り除くことで SiOxの x を変化させる。酸素を抜いた数を NVOとした。NVOは SiO 濃度と比

例関係にあり、NVOが大きいと SiO 濃度も大きい。計算手順として初めに各構造を低温低圧で安

定なα-quartz的構造に配置し、3ps間 10000Kの温度に熱し保つ。次に 3000, 4000, 5000, 6000Kに

3ps間でそれぞれ冷やし、その後 100ps間一定の温度に保ち、動特性を調べた。 

まず Si と O についての平均二乗変位 (MSD)を求め、次に自己拡散係数 D を求めた。Fig. 1 を

見ると、Si,O ともに高温では変化が少なく、低温では NVOに対する変化が大きいことが分かる。

また NVOの値が小さい範囲では NVOに対する Dの変化が大きい。そのため、低温であり NVOが小

さい範囲であれば、自己拡散係数の変化はより大きくなることが予測される。求めた Dより各構

造の活性化エネルギーとpre-factorを求めた。Fig. 2をみると酸素を抜いた数を増やすことにより、

D0と Eaともに減少している。どの程度減少しているかに着目すると、NVOが小さい範囲では NVO

に対して Si,O の特性ともに大きく変化し、NVOがある一定以上の値の範囲では、変化が緩やかに

なっている。Siと O の違いに注目すると、O は NVOに対し線形的に変化をしているように見える

が、Siはそうではないように見える。これは拡散機構の違いによるものと考えられる。 
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Fig. 1 (a) Siと(b) Oの NVOに対する自己拡散係数 
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Fig. 2 NVOに対する(a) D0と(b) Ea 
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