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１．はじめに 
製造過程で生じる MOSFET の金属汚染はその

信頼性に関る深刻な問題である。例えば、絶縁膜

中に混入したNaやKなどの金属は絶縁膜中でイ
オン化する結果、ゲート電圧を印加した際に膜中

を移動し、絶縁破壊や閾値電圧を変化させるなど

信頼性を劣化させる事が知られている [1,2]。一
方、近年ではそのような絶縁体中の金属原子の拡

散現象を機能的に利用するデバイスの研究も行

われている。例えば、振動型 MEMS 発電デバイ
スの固体イオンエレクトレットの作成には SiO2

中に混入したカリウム原子が利用されている[3]。
しかし SiO2中に電荷を蓄える要因は未だはっき

りと分かってはいない。そこで本研究では、密度

汎関数理論に基づく第一原理計算を用いて、カリ

ウム原子が混入した際の SiO2の構造と荷電状態

を解析し、固体イオンエレクトレットの原理を明

らかにする。 
２．モデル及び計算手法 
計算では系の全エネルギーや電子状態は、密度

汎関数法に基づく第一原理計算コードである

Vienna Ab-initio Simulation Package (VASP)[4]を
用いてモデル作成を行った。初期モデルとして密

度 2.65g/cm3の 144 原子 SiO2(α quartz)ユニット
セルにカリウム原子１個と水素原子 1 個を配置
し構造最適化計算を行った。その過程で、まず

SiO2 中のいくつかの箇所にカリウム原子を配置

したモデルを計算し、その中で全エネルギーが最

も低くなったものをモデルとして採用した。次に

水素原子をカリウム原子近傍の Si-O 結合間に配
置し、計 16 箇所の場合で再度構造最適化計算を
行った。そしてそのモデルに対して、カリウム原

子を取り除いて、異なる荷電状態での計算を行な

い安定な荷電状態の検討を行う。 
３．計算結果と考察 
	 まず、SiO2に混入した際のカリウム原子の荷電

状態を Bader Charge[5]を用いて解析した。その結
果、混入したカリウム原子は+0.8の荷電状態をと
り、周辺の原子に電子を供給しカリウムイオンに

なっていることがわかった。次にカリウム周辺の

Si-O 結合に水素を配置し構造最適化計算を行っ
た結果、Fig.1 に示すように 3 種類の結合タイプ
をとった。それらの結合タイプのうち Type2が最

も全エネルギーが低く、安定な構造であった。3
種類の結合にはそれぞれダングリングボンドが

ある。カリウム原子の荷電状態は+1 であること
から、水素挿入後に生じたダングリングボンドに

カリウムから電子が供給され、SiO2中に蓄えられ

る。それにより SiO2がエレクトレットになると

考えられる。 
	 先行研究では電場を印可した際、カリウム原子

が移動した。さらにカリウム原子が無くなった

SiO2 周りの領域は負に帯電しているとされてい

る[6]。そこで、講演では３種類の構造からカリ
ウム原子を取り除いた場合の原子構造や電子構

造についても報告する。そしてそれらの構造につ

いて異なる荷電状態での安定性の考察を行うこ

とで、エレクトレットの原理を明らかにする。 
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Fig.1 SiO2 models with a potassium and a hydrogen 
atom. The yellow, red, white, and purple balls are 
Si, O, H and Potassium atoms, respectively. 
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