
Fig.1: Density of states for (a)AlON and (b)HfAlON with Hf-N 

bonds and (c)HfAlON without Hf-N bonds.  
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1. 研究背景 
SiC, GaNは、広いバンドギャップや優れた
熱伝導率など優れた物性値を持つことから、
Si に代わる次世代パワーデバイスの材料と
して注目されている。そして、SiC, GaNを用
いたMOSFETの絶縁膜の有力な候補として、
誘電率が高くバンドギャップも比較的大き
い Al2O3が挙げられる。 

ところが、Al2O3絶縁膜を用いた SiCやGaN 

MOS デバイスに正バイアスを印加したとこ
ろ、負の固定電荷が発生してしまい、デバイ
スの信頼性を損なってしまうことが報告さ
れている[1,2]。また、Al2O3中に N 原子を添
加した AlONにおいては、固定電荷が低減さ
れることも報告されている[1]。 

しかし近年の研究で、AlON ゲート絶縁膜
を用いた SiC-MOSFET に負バイアスを印加
したところ、ホールリークが発生してしまう
ことが確認された[3]。これは、AlON中の N

原子により形成された、バンドギャップ中の
欠陥準位に起因することが確認されている
[4]。また、AlON に Hf 原子を添加させた
HfAlON 絶縁膜を用いることで、バンドギャ
ップ中の欠陥準位が消滅し、ホールリークを
抑制できることも確認されている[3,4]。 

しかし、Hf添加により、バンドギャップ中
の N 原子の欠陥準位がなぜ消滅するのかは
未だに解明されていない。よって本研究では、
第一原理計算を用いて、Hf添加による欠陥準
位消滅のメカニズムを原子・電子レベルで検
討した。 

2. 計算手法 
本研究は、密度汎関数理論に基づく第一原
理計算コード VASP を用いて計算を行った。
計算モデルとして、原子数 120 からなるα
-Al2O3を準備した。カットオフエネルギーは
500eVとした。 

まず、アモルファス AlONモデルを作成す
る為、Al2O3モデル中の O原子３つと N原子
２つを置換し、第一原理分子動力学計算を行
った。6000Kで 10ps熱した後、570K/psの割
合で 300K まで温度を下げ、構造最適化を行
った。続いて、AlONモデル中の Al原子 4つ
を Hf 原子 3 つに置換し、構造最適化を行う
ことで、HfAlONモデルを作成した。 

3. 計算結果 
まず、HfAlONモデル中の Hf-N結合の有無
による状態密度の変化を調べた。Hf原子添加
前のモデル(Fig. 1(a))と、AlON中の N原子近
傍に Hf原子を添加したモデル(Fig. 1(b))で比

較したところ、バンドギャップ中の N原子の
欠陥準位が消滅していることが確認された。
一方で、Hf 原子と N 原子が結合していない
HfAlONモデル(Fig. 1(c))においては、バンド
ギャップ中の N 原子の欠陥準位が消滅して
いなかった。以上より、添加 Hf原子が AlON

中の N原子と結合することで、バンドギャッ
プ中の欠陥準位が消滅しホールリークが抑
制されるのだと考えられる。 

続いて、Bader Charge解析を用いて、モデ
ル中の N原子の価電子数を調べた[5]。結果、
AlON モデルよりも、Hf-N 結合のある
HfAlON モデルの方が、N 原子の価電子は
0.2~0.6個ほど少ないことが分かった。このよ
うに、Hf 添加により N 原子の価電子数が減
少することで、N原子のポテンシャルエネル
ギーが減少する。そして、N原子の状態密度
が負にシフトし、バンドギャップ中の欠陥準
位の消滅につながるのだと考えられる。 

以上より、Hf 原子を N 原子の近傍に添加
した場合においては、N原子の欠陥準位がバ
ンドギャップ中から消滅し、ホールリークを
抑制できることが分かった。また Hf 添加に
よって N 原子の価電子数が減少することが、
バンドギャップ中の欠陥準位消滅につなが
るのだと考えられる。 
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