
第一原理計算で生成した 4H-SiC結晶内 C-C欠陥の ELNES理論解析 

The C-K edge ELNES analysis of C-C defect model in SiC by first principle calculation. 
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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、SiO2/SiC

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界面近傍の炭素欠陥(余剰炭素)が指摘

されている[1]、[2]。これまで我々のグループでは電子エネルギー損失微細構造(ELNES)スペクト

ル解析によって SiO2/SiC 界面近傍でπ結合を持つ炭素の存在を示すπ*ピークが検出されること

を報告してきた[3]、[4]。このπ*ピークは酸化膜側だけでなく SiC 結晶内にも生成していること

が断面透過電子顕微鏡(TEM)観察と ELNES 分析によって観測され、その起源として C-C 欠陥が推

測されている。Chokawa ら[5]は、SiC 表面の酸化で生じた歪みの影響で C-C 欠陥が生成すると報

告しており、ELNES分析で観測された SiC 側の C-C 欠陥は酸素の影響で生成している可能性があ

る。そこで本研究では SiC 結晶内の酸化による C-C 欠陥生成と、それがπ*ピークを生成するかを

第一原理計算によって解析した。 

【計算】Chokawa らの方法と同様に 4H-SiC 結晶内部に酸素原子を配置したモデルに対して第一原

理計算ソフト CASTEP※で構造最適化計算を行い、これを酸素原子 6 個導入するまで繰り返した。

酸素の配置は C 面や Si 面の酸化を考慮して c 軸に垂直な面内にした。ELNES の計算では溝口ら

の方法[6]、[7]を基に実施した。 

【結果と考察】Fig.1に 6個まで酸素原子を導入して得られたモデルを示す。3配位炭素（C-1）と

4 配位炭素（C-2）が生成された。これら炭素(C-K 損失端)の ELNES 計算結果と SiO2/SiC 界面の

ELNES スペクトル分析結果の比較を Fig.2に示す。3配位炭

素の ELNES計算結果では 286 eV付近に鋭いピークが現れ、

界面の分析スペクトルで観測される 286 eV 付近のπ*ピー

クによるショルダーに対応している。一方、4配位炭素では

ショルダーに対応するピークは現れなかった。今回の解析

によって SiC 結晶内部に酸素が入ることによって 3 配位炭

素が生成することで、π*ピークが現れることが分かった。 
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Fig.2 Experimental and calculated C-K edge 
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Fig.1 C-C defect model obtained by first principle 

calculations. Gray, yellow balls and red lines are 

carbon, silicon, and oxygen, respectively. 
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