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【序論】HfO2は抵抗変化メモリ(ReRAM)のメモリ層として有用であることがこれまでに報告され

ている[1]. デバイス応用を加速するためには, HfO2 の特性を理解することが重要である. これま

での研究ではHfO2単結晶中に酸素欠陥(Vo)を導入することで電気的特性に変化が生じることや結

晶粒界におけるVoの安定性が理論計算から求められている[2]. しかし, これらの研究で用いられ

るHfO2の計算モデルは, 実際のReRAM素子におけるHfO2とは形状や結晶性, 注目すべき個所が

異なる場合が殆どである. そこで, 本研究では, Pt/HfO2/Pt構造のReRAMを用いて取得した実験結

果から計算モデルを構築し, 材料の特性を詳しく調査した.【計算モデル及び計算方法】これまで

のHfO2の形状評価[3]からFig. 1(a)の走査電子顕微鏡(SEM)像のようにHfO2は多結晶となっており 

[-111]配向していることがわかっている. この結果から Fig. 

1(b)の様な柱状結晶粒モデルを構築することができる. このモ

デルにおける結晶粒表面の面方位を調べるために HfO2の各面

方位の安定性を表面生成エネルギー(Esurf)から評価した. また, 

Vo 生成エネルギー(EVo)および状態密度(DOS)を計算して表面

への Vo 導入による影響を評価した. 計算には第一原理分子動

力学プログラム PHASE/0を用いた.【結果及び考察】HfO2の各

面方位の Esurfを Table 1 に示す. Esurfの計算結果から, 多結晶

HfO2の結晶粒表面として[-111]に垂直であり, 最も Esurfが小さ

い(110)面を選ぶことにする. EVoと(110)面からのVoの距離の関

係を Fig. 2 に示す. この結果から Vo は表面近傍に生成されや

すいことがわかる. また, Fig. 3 の Vo 表面導入個数を変えた

DOSからVoが結晶粒表面の電気伝導に大きな影響を与え得る

ことがわかる. 以上の結果は, 多結晶 HfO2 をベースとする

ReRAM 素子中の VOは結晶粒表面に生成され易く, VOの凝集

と拡散により抵抗スイッチングが生じることを示唆する . 
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Fig. 1 (a) Cross sectional image of 

HfO2 /Pt by SEM. (b) Calculation 

model of polycrystalline HfO2. 
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Table 1 Surface energies for the 

several orientations of HfO2. 

Fig. 2 Vacancy formation energy as a 

function of distance from HfO2 (110) 

surface. 

Fig. 3 Layer DOS of clean and 

defective HfO2 (110) surfaces. 
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