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【はじめに】SiC-MOSFET では、高移動度・高信頼性を得るために界面準位密度の低減が重要で

あり、NO 酸化等によって SiC/SiO2 界面に窒素を導入すると界面準位密度が低減することが知ら

れている。この時、窒素の界面での化学状態と構造を明らかにするために、例えば X 線光電子分

光(XPS)による解析が行われている[1]。それによると、80%以上は Si3N 構造となっているが、そ

れ以外の構造は不明であり、それらが界面準位の起源となっている可能性がある。この起源を明

らかにするために、本研究では DFTB (Density Functional Tight Binding)※を用いた NO 分子と SiC

表面の酸窒化反応シミュレーションを行い、SiC 表面構造の変化を解析した。SiC 面方位により

Si3Nの取り得る構造に違いがあると考えられていることから[1]、本シミュレーションでは(0001)Si

面と(000-1)C 面での構造変化を比較した。 

【計算および結果】シミュレーションモデルとして表面を水素終端した(0001)Si 面および(000-1)C

面を用いた。これらの表面に対し、温度 1573 K において NO 分子を 1 ps 毎に 1 分子ずつ表面近傍

に追加して動力学計算を実施し、SiC の表面酸窒化構造を得た。NO 分子を 10 個導入して得られ

た結果を Fig.1 (a)と(b)に示す。いずれも炭素の位置に窒素が置換するように Si3N 構造が形成され

ていた。これらの構造は、XPS 分析で予測された構造[1]に類似していることが分かった。発表で

は、さらに NO 分子を導入して得られる結果について報告予定である。 
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 Fig.1 Calculated structures at 1573K after 10 ps. Gray, yellow, white, red and blue balls are 

carbon, silicon, hydrogen, oxygen, and nitrogen atoms, respectively. 
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