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【はじめに】SiC を用いた MOSFET は次世代パワーデバイスとして期待されているが、SiC/SiO2

界面近傍のトラップ電荷密度が高く、チャネル移動度低下といった性能低下の問題を抱えている。

界面近傍のトラップ電荷密度が高い原因の一つに、SiC/SiO2 界面近傍の余剰炭素が指摘されてお

り[1]、[2]、電子エネルギー損失分光法で SiO2/SiC界面近傍で余剰炭素(π*ピーク)の検出が報告さ

れている[3]、[4]。このπ*ピークの起源は C-C結合と推定されるが、面方位によって SiC側か SiO2

側か存在する場所が異なることが観測されている[4]。この面方位によって異なるメカニズムの解

明を目的とし、現在 DFTB (Density Functional Tight Binding)※を用いた SiC表面の酸化反応シミュ

レーションによって C-C 結合生成の位置や反応経路を解析しており、これまで Si 面と C 面での

NOによる酸窒化反応の解析を行った[5]。今回、トレンチMOSFETのトレンチ壁面である(1-100)

面について酸素による酸化反応で生じる C-C結合の生成位置を解析した。 

【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(1-100)面を用いた。この

表面に対し、温度 1573 Kにおいて O2分子を 1 ps毎に 1分子ずつ表面近傍に追加して DFTBによ

る動力学計算を実施した。O2分子を 14個導入(14 ps経過)後と 20個導入(20 ps経過)後に得られた

モデルをそれぞれ Fig.1 (a)と(b)に示す。14個導入後、酸化層と SiC界面に C-C結合が生成してお

り、一部 SiC側にも形成していた。20個導

入後には、SiC側の C-C結合が崩れて酸化

層側に形成していた。 

【考察】上記の結果から、酸化の最表面で

はC-C結合は界面や SiC結晶側に形成され

るが、酸化が進行すると SiC側の C-C結合

が酸化膜側に移動し、いずれ O2 分子と反

応して分解していくものと推測する。 

発表では、さらに O2 分子を導入し、界面

構造の変化や C-C 結合の分解過程の考察、

面方位による違いを考察する予定である。 
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※ダッソー・システムズ社製のMS-DFTB+を用いた。 

Fig.1 Calculated structures after (a)14 ps and (b)20 ps.  

Gray, yellow, red, white balls are carbon, silicon, oxygen and 

hydrogen, respectively. 
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