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【緒言】CMOSイメージセンサの製造工程における意図しない金属汚染は，フォトダイオード(PD)

の空間電荷中に深い不純物準位，すなわちキャリアの発生・再結合中心を形成し，白キズ特性の

悪化をもたらす．そのため，金属をデバイス領域外に取り除くゲッタリング技術の開発が非常に

重要となっている．Siバルク中の酸素析出物は金属をゲッタリングできることが知られており，

そのメカニズム解明のために，酸素析出物界面すなわちSi/SiO2界面の構造に関する研究がなされ

てきた1)．しかしながら，原子レベルでの構造の解明には至っていない．そこで本研究では，第一

原理解析によりSi/SiO2界面における酸素の挙動に関する知見を得ることで，この界面構造を理解

することを目的とした． 

【計算方法】図1（左）に示すような先行研究2)で用いられているSi結晶 - α水晶界面モデルを用

意した．次に，図1（右）に示すSi/SiO2界面のSi-Si結合中心に酸素原子を1個ずつ追加して結合エ

ネルギーを計算し，そのエネルギーからSi/SiO2界面における酸素の挙動について考察した． 

【計算結果】Si/SiO2界面における酸素の挙動は，Siバルク中とは異なることを見出した．図2に酸

素原子4個目を追加した際の結合エネルギーを示している．Siバルク中では鎖状のTDが安定にな

るのに対し，Si/SiO2界面ではTDに隣接しないSi-Siの結合中心が安定となることが分かる．また，

Si/SiO2界面の1層目のSi-Si結合が全て酸素で埋まる前に，酸素の安定位置は2層目，3層目へ移行す

ることも見出した．当日は，歪みによって生じる格子間Siと原子空孔の挙動についても議論する． 

 

図1 Si/SiO2界面モデル            図2 酸素原子4個目の結合エネルギー 
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