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Si ウェーハへ侵入した金属不純物のゲッタリングサイトとして機能することが知られる Bulk 

Micro-defect （BMD）の形成手法の 1つに Rapid Thermal Process (RTP) がある．RTPによって生成

された高濃度の原子空孔（V）は酸素 (O) と空孔-酸素複合体 (VOX) を形成し，BMDの核形成に寄

与すると考えられる[1]．RTP ウェーハの VOX 形態は，Fourier Transform Infrared Spectroscopy 

(FTIR) による分析で少なくとも VO4の存在が検出されている[2]．電子線照射で生成した VOに関

して金属不純物のゲッタリング効果を示した実験報告があり[3]，理論計算より VO は金属原子と

高い結合エネルギー（Eb）を持つことが示されている[4]．RTPウェーハの VO4もゲッタリングサ

イトとして機能する可能性があるが，VO4と金属原子の Ebを計算した結果はまだ報告されていな

い．そこで，第一原理計算を用いて VO4と金属原子の Ebを算出し，VO4と金属が複合体を形成す

る可能性を調査した． 

 計算モデルは， Si原子 64個からなる立方体モデルを用意した．Siモデルに VO4及び金属原子

を導入し，第一原理計算を用いてモデルの全エネルギーを求めた．その後，計算結果から VO4と

金属原子の Ebを算出した．計算結果の例として Fe，Niと VO，VO2，VO4の Ebを図 1に示す．算

出した Ebは複合体形成の指標として用いる事の多い Fe-B の Eb（0.65 eV）と比較した．Fe は T-

site，Niは H-siteへ配置させた．図 1より，VOと Fe，Niの Ebは 0.65 eV以上を示しており，複合

体を形成しやすいことが分かる．次に，VO2について，Feは 0.65 eV以上の Ebを示しているが、

Ni は 0.65eV 未満であり，複合体を形成しにくいことが分かる．これらの結果は先行研究の報告

と近い値を示した．VO4は最安定構造の場合，Fe，Niの Ebは 0.65 eV未満であり複合体を形成し

にくいことが分かる．しかし，準安定構造の場合は，Fe，Niの Ebは 0.65 eV以上であり複合体を

形成しやすいことが分かる．最安定構造 VO4は 1個の Vを取り囲むように酸素原子が配置されて

おり，金属原子が空隙の大きい V付近へ移動できず，Ebが小さくなったと考えられる．一方，準

安定構造 VO4では酸素原子の配置が最安定構造と異なり，金属原子が空隙の大きい V付近へ移動

する事ができるため、Ebが大きくなったと考えられる．  

 

 
Fig. 1. Eb of VO，VO2，VO4 and VO4（Metastable） with Metal. 
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