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【背景】半導体微細加工の発展とともに，積層構造におけるMOS(Metal Oxide Semiconducter)の更

なる高集積化と高性能化が求められ，それらを実現するためには，微細加工プロセスにおいて原

子レベルの制御が必要となる．Si/SiO2界面制御は，リーク電流を低減させる等膜の電気特性の向

上につながると考えられる[1]．しかしながら，成膜プロセス中，界面に残留させた成膜前駆体由

来の不純物が膜の電気特性に与える影響については，まだ明確ではない．したがって，その影響

を明らかにすることにより，プロセスにおける精密な界面制御を目的とする．本報では，第一原

理計算を行い，炭素(C)等の成膜前駆体由来の不純物の影響を理論的に予測および考察する． 

【解析手法および結果】数値シミュレーションは平面波基底を用いた第一原理計算プログラム

STATE-Senri[2]を用いた．図 1 は計算に用いた Si/SiO2界面モデルであり，構造最適化された欠陥

のない界面構造と炭素原子による欠陥の界面構造を示す．図 2 は，界面に平行な領域内の電子状

態密度を示し，それぞれ，図 1(a)と(b)の構造に対応するものとなる． シミュレーション結果から，

炭素の欠陥により，界面近傍に伝導帯が形成されることが予測され，リーク電流が生じる一つの

原因であることが明らかになった．また，水素原子により，炭素欠陥を終端化させることにより，

伝導帯の形成が抑制された．これらの結果から，成膜プロセス中の水素処理は，界面制御および

膜の特性に重要であることが分かった．本報では，それらの結果について詳しく報告する． 
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図 1. Si/SiO2界面モデ 図 2.炭素不純物含有の欠陥による界面 DOS（状態密度）変
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