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【緒言】Siバルク中の酸素析出物（SiO2）は，汚染金属をゲッタリングすることが知られており，

とくにCuとNiのゲッタリングに関する多数の実験が行われてきた1)．本研究では，Si/SiO2界面近傍

における酸素吸収と格子間Si放出の挙動に関する計算2)により同定した界面構造に注目し，この界

面が金属のゲッタリングシンクとなる可能性について研究した． 

【計算方法】Si/SiO2界面近傍における計算2)から，酸素原子を4個追加すると図1 (左) に示すよう

に1個のダングリングボンドが生成していることがわかる．酸素原子を19個追加した時にも，同様

にダングリングボンドが生成することが確認された．さらに，格子間Siを放出することで，図1 (中

央) に示すように2個のダングリングボンドが発生する．これらのモデル界面とCu，Niの結合エネ

ルギーを算出した．なお，参考として図1 (右) に示す，ダングリングボンドが存在しないSi/SiO2

整合界面におけるCu，Niの結合エネルギーも算出した．  

【計算結果】図2にSi/SiO2界面とCu，Niの結合エネルギーを示す．酸素を追加する前はNi，Cuとも

に結合力が低く，ダングリングボンドが存在しないSi/SiO2整合界面では金属のゲッタリングが起

こらないことが分かる．一方，酸素が追加され，ダングリングボンドが生成したSi/SiO2界面では，

とくにNiの結合エネルギーが大きくなる．また，格子間Siを放出することにより，Cuの結合エネ

ルギーも高くなることが分かる．これらの結果は，酸素析出物の界面に形成されたダングリング

ボンドがゲッタリングシンクとなる可能性を示唆している． 

  

図1 Si/SiO2界面モデル       図2 Si/SiO2界面おけるCu，Niの結合エネルギー 
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