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【はじめに】高耐圧パワーデバイス用材料として期待されている SiC-MOSFET では、NO による

アニールが、界面準位の低減に有効であり、残留 C 欠陥の排出促進やダングリングボンドの終端

が起こると考えられているが、詳細なメカニズムは議論が続いている。理論的検証として、第一

原理計算などによる分子動力学計算が報告されているが[1,2]、O2に比べて反応性が低く、十分な

検証が行えていない。近年、原子の電荷移動まで考慮した古典分子動力学法により、4H-SiC/SiO2

界面で数百 psにわたる熱酸化シミュレーションが行われ、面方位に依存した反応速度や残留 C欠

陥の生成が報告された[3]。今回、新たに N を加えた Si-O-C-N からなる電荷移動型の原子間ポテ

ンシャルを作成し、NOアニールを模擬した分子動力学計算を行った結果を報告する。 

【計算手法】SiC/SiO2界面に加え、SiC 表面の N 終端、アモルファス SiON、C 中 NO など、NO

アニールで出現が想定される構造について第一原理計算を行い、得られた結果を教師データとし

て原子間ポテンシャルを作成した。4H-SiC の Si 面および C 面の上部に SiO2を重ねてアニールし

た系に対し、界面付近に繰り返し NO 分子を挿入しながら分子動力学計算を行った。 

【結果と考察】Fig. 1に 1600 K 400ps間の計算を行った界面の構造を示す。Si面 C面ともに SiC

の界面付近で N の取り込みが見られた。Si 面では SiC 最表面の Si 直上に O や N が比較的規則正

しく整列する一方、C 面では比較的乱れた結合が形成されていることが確認された。また、 Si

面では Si の直上に N が多く配置するのに対し、C 面では N が最表面の C を置換し、SiC 側の Si

と 3配位する構造が見られた。N の取り込みは C 面の方が早かった。これらは実験結果とも定性

的に整合しており[4]、Nによる SiC/SiO2界面のダングリングボンド終端までを再現する原子間ポ

テンシャルが得られたと考えられる。さらに、

C の N置換と同時に、Cと N が結合した CN

欠陥が生成しており、NOアニールで C欠陥

の結合状態も変化することが示唆された。 
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