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【はじめに】SiC は優れた絶縁破壊強度や熱伝導率により、Si に代わる次世代パワーデバイスとして期待されてい

る。しかし、SiC/SiO2界面には多数の欠陥が存在し、界面の移動度はバルク中の移動度に比べて著しく低い。NO

アニールによって可動キャリアが増えても MOS 界面の移動度は期待されたほど上がらない。4H-SiC（0001）面は

原子レベルで平坦でなく、表面原子構造は SiC 基板作製プロセスに起因するステップを持つ。ステップを持つ表

面を熱酸化して MOS 界面を作るとステップが界面に残り、ステップ端が界面欠陥の一つとなりうる。本研究では、

第一原理計算を用いて SiC/SiO2ステップ界面における窒化前後の電子状態の変化を調べる。 

【計算方法】計算には密度汎関数理論に基づく第一原理計算コード RSPACE[1]を用いた。電子間相互作用には

局所密度近似、原子核電子間相互作用には PAW法を用いた。窒化前後の界面は図 1(a),(b)に示す。SiO2は、α

-cristbalite 構造を用いた。窒

化後の構造は文献[2]の構造

を用いた。 

【結果と考察】局所状態密度

を計算することにより、窒化

前後の界面の電子状態を比

較した。窒化前の界面では、

上側テラスと SiO2 の結合状

態によっては、上側テラスの

直下に伝導帯端準位が現れ

ない。一方、窒化後の界面で

は、上側テラスの直下に準位

が出現した。これは窒化によ

る窒化膜挿入により SiO2との結合構造の影響が遮蔽され、界面の電子状態が整えられる。したがって、界面にト

ラップされるキャリアが減り、可動キャリアが増えることを示唆する。講演では、SiC の積層構造と SiO2の構造がス

テップ界面の電子状態に与える影響とキャリアのトラップについて議論する。 
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図 1  (a) 窒化前のステップ界面モデル。(b) 窒化後のステップ界面モデル。

青球は Si原子、茶球は C原子、赤球は O原子、緑球は N原子、灰球は H原

子を表す。 
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