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1. 研究背景 
現在、抵抗変化型メモリは数多く報告され

ているが、それらは電流パスとしてフィラメ
ントを形成するため、電流値に面積依存性が
なく微細化には適さない。しかし、近年フィ
ラメントを形成しない抵抗変化型メモリで
ある VMCO(Vacancy Modulated Conductive 
Oxide)メモリが発明され、注目を集めている
[1]。VMCO メモリとは Fig.1 に示すように
酸化膜を電極で挟んだ積層構造を持つ不揮
発性メモリであり、大きな特徴として電流値
の面積依存性、低消費電力などが挙げられる。
そのため、メモリの高密度化が容易であり、
次世代不揮発性メモリとして大きく期待さ
れているメモリの１つである。しかし、
VMCO メモリの動作原理は未だ解明されて
いない。 
本研究では密度汎関数理論に基づく第一

原理計算によって、VMCO メモリの動作原
理のモデルを提唱する。 
 
2. 動作原理の仮説 

    VMCO メモリとは酸化膜に酸素空孔(Vo)
を導入し電気抵抗を変化させる抵抗変化型
メモリである。よって、Vo を制御すること
によってスイッチングを実現していると考
えられる。我々は Fig.2 に示すように Vo の
制御が TiO2/a-Si 界面で起こっているという
仮説を立てた。よって我々は TiO2/a-Si 界面
に対する酸素を介した反応に注目した。
TiO2/a-Si 界面で起こり得る反応は、TiO2 中
に Vo を形成する反応と Si を酸化し SiO2 を
形成する反応の２つである。これらの反応が
電圧印加によって引き起こされるかを調べ
るため、それぞれの反応の際のエネルギー変
化を計算によって調べ、TiO2,Si のバンドダ
イアグラムと共に考察を行った。 

 
3. 計算結果及び動作原理の考察 
計算の結果、TiO2中の１つの Vo 形成エネ

ルギーは 4.41eV、SiO2の形成エネルギーは-
8.42eV であることが分かった。この結果よ
り、TiO2中に 2 つ Vo を形成し、Si を酸化す
るという反応は 0.4eV 程度のエネルギー損
が発生し、単純に考えた場合自発的には起こ
らないと考えられる。 
続いてバンドダイアグラムも考慮に入れ

て考察を行う。第一原理計算により、TiO2の
酸素欠陥準位は伝導帯下端から 0.5eV 下に
現れることが分かった。Fig.3 に TiO2と Si の
バンド図を併せて示す。Fig.3 より、TiO2 の

欠陥準位より Si 側のフェルミ準位の方がエ
ネルギー的に低い位置にあることが分かる。
そのため、仮に Vo が形成された場合、欠陥
準位を占有する電子は Si 側へ落ち、エネル
ギーの利得が発生する。この利得は Vo 形成
及び Si の酸化反応におけるエネルギー損を
上回るため、Vo 形成反応が進み、低抵抗状
態（LRS）が安定となる。また、電圧を印加
することで電子の移動の際のエネルギーの
利得を制御することができ、高抵抗状態
（HRS）を安定状態にすることも可能である。 
以上より、電圧印加により Vo 形成及び Si

の酸化反応を制御可能であり、これにより
VMCO メモリの HRS と LRS をスイッチン
グできると考えられる[Fig.4]。実際の実験結
果との対応を含めた詳しい議論は当日行う。 
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