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【研究背景】 
high-k絶縁膜と SiO2層の界面には電気的ダイポ

ール層が形成され、フラットバンド（VFB）シフト
の原因となる。ダイポール層形成メカニズムには
諸説あるが、異種酸化物界面において酸素原子密
度の差が緩和される方向に酸素原子が移動してダ
イポールが形成されるという、酸素原子密度差緩
和モデル[1]は様々な high-k 材料に適用できるとし
て注目されている。実際、Al2O3/SiO2界面の分子動
力学(MD)計算で O-イオン同士の反発相互作用に
よって密度差を緩和する方向に O-イオンが移動す
る様子が再現されている[2]。本研究では、この酸素
密度差緩和モデルの適用可能範囲を明らかにする
ため、様々な high-k/high-k 界面の MDシミュレー
ションを実施した。 

【シミュレーション方法】 
Fig.1 に MD計算で用いたモデルを示す。1000K

の定温定圧下で熱処理をした後、室温まで緩やか
に冷却することでアモルファス a-high-k(1)と a-

high-k(2)を z 軸方向に積層させたモデルを作成し
た。サイズは 7nm×7nm×10nm で、3 次元周期的
境界条件を課している。原子間相互作用モデルに
は Born-Mayer-Huggins形式の CIMポテンシャル[4]

を採用した。 

【シミュレーション結果】 

MD 計算で再現した各 high-k 酸化物のアモルフ
ァス状態における酸素原子密度を Fig.2 に示す。
Fig.3に high-k/high-k積層構造の界面付近の電荷密
度分布を示す。TiO2/SrO 界面（Fig.3 a）および
TiO2/MgO界面(Fig.3 b)では、酸素原子密度の高い
酸化物側に正電荷、低密度側に負の電荷が生じて
おり、酸素原子密度差緩和モデルに準じたダイポ
ール層が形成された。一方、TiO2/Al2O3界面（Fig.3 

c）では酸素原子密度が低い TiO2側に正電荷、高密
度の Al2O3 側に負電荷が生じており酸素原子密度
差緩和モデルの予測とは逆向きのダイポールが形
成された。ダイポール形成に寄与しているイオン
を明らかにするため、各イオン種による電荷移動
モーメント(CMM)[5]を計算した（Fig.4）。TiO2と他
の high-k界面では、いずれも、TiO2側の O-イオン
の移動による寄与が大きく、これがダイポール形
成の主な要因であると判明した。TiO2/SrO 界面お
よび TiO2/MgO 界面に形成されたダイポールは、
酸素原子密度差緩和モデルに準じたものであると
言える。酸素原子密度差緩和モデルで期待される
向きと逆向きのダイポールが形成された
TiO2/Al2O3界面でも、TiO2側の O-イオンの移動に

よる寄与が大きいことも判明した。TiO2 と Al2O3

の酸素密度差は小さいが界面で大きなダイポール
が形成されていることから、酸素密度以外の要因、
例えば金属イオンの価数の違い等も、O-イオンの
移動方向を決める要因となっている可能性がある。 
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Fig.1 high-k/high-kモデル Fig.2 各 high-k材料の酸素密度 

Fig.3 電荷密度分布 

(a) TiO2/SrO 界面 (b) TiO2/MgO 界面(c) TiO2/Al2O3界面 

Fig.4 CMM の値とダイポール形成時のイオンの動きの模式図 
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