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集積回路の進歩により、近年立体型の MOSFET が注目を浴びるようになった。このようなデバ

イスは従来の平面型 MOSFET と構造が異なるため、様々なプロセス的な課題が懸念される。例え

ば縦型 BC-MOSFET において直径数十 nm の Si ピラーに熱酸化でゲート絶縁膜を形成することが

考えられるが[1]、この様な細い Si ピラーを酸化する際には、Si 界面付近の酸化膜中に 5 GPa ほど

の圧縮応力が、外側表面付近の酸化膜中には 3 GPa ほどの引張応力が生じる[2]。このことは絶縁

破壊などの酸化膜の信頼性にも従来と異なる影響を与えることが考えられる。酸化膜の絶縁破壊

は酸化膜中の O 空孔(VO)関連の欠陥がトリガーとなることが報告されており[3]、酸化膜中に何ら

かの原因で形成された VO 関連欠陥が正孔を捕獲し、+1 価の三配位 Si を形成。この三配位 Si が
MOSFET 動作によるゲート-チャネル電界下で拡散・凝集し形成した、酸化膜中の Si 界面からゲ

ート界面に至る一次元的な鎖を通してゲートリーク電流が流れ、絶縁破壊に至る。立体型 MOSFET
では酸化膜に応力が加わっているので、これらの過程にも影響が出るものと考えられる。 
そこで本研究では、絶縁破壊に深く関わる酸化膜中の VO の基本的な性質への歪みの効果につい

て、酸化膜を結晶である Quartz と Cristobalite でモデル化し第一原理計算を用いて検討を行うこと

とした。前回は、VO の拡散障壁高さが圧縮歪みによって高くなること、Si 密度を横軸に取ると

Quartz でも Cristobalite でも結晶構造によらずほぼ同じ値を示すことを示した[4]。今回は、なぜ Si
密度が同じだと拡散障壁高さが結晶構造によらず同じなのか、その起源について検討を行った。 

VO の安定構造は図 1(a)に示したようになっており、O が除かれた Si 原子間には歪みの大きさに

よって強弱はあるが化学結合ができている。VO が拡散する際には拡散する VO と反対方向に VO

の拡散先の O が移動するが、図 1(b)に拡散の障壁高さを決めている遷移状態の原子構造を示した。

拡散障壁高さは遷移状態と関係があるので、まず遷移状態での VO 欠陥周辺の Si-Si 長や Si-O 長と

障壁高さの関係を調べたが、明確な相関は見られなかった。そこで次に拡散前の安定構造の Si-Si
長と障壁高さの関係を調べたところ、今度は明確な相関が見つかった（図 2）。Si-Si 長が長くなる

と障壁高さはほぼ線形に減少し、この関係は圧縮されて Si 密度が高く Si-Si 長が短い状況から引

っ張られて Si 密度が低く Si-Si 長が長い状況までほぼ保たれている。しかも、Quartz か Cristobalite
かという SiO2 の結晶構造の違いにも大きく影響されない。これは、VO が拡散する際に、反対に移

動してくる O が Si-Si 結合に割って入りやすいかどうかが障壁高さを決めていると考えるべきで

あることを示している。そして、圧縮歪みを受けている場合には Si-Si 長が結晶構造によらず Si
密度で決まる事が、拡散障壁が Si 密度で決まる起源であると考えられる。 
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図 1. (a) VO の安定構造（矢印は Si-Si 長）、(b) VO 拡

散の遷移状態の原子構造。 
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図 2. VO Si-Si 長と拡散障壁高さの関係 
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