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　あらまし　最近 の 計算科学は材料 ・デバ イ ス 開発 にお い て も大きな役割を 占め るよ うになっ てきて い る。中でも

第一
原 理計算に代表 され る物質設計 ツ

ー
ル の 充実は 目覚ま しい もの があ り、半導体技術 ロ

ー
ドマ ッ プにお い て も非

常に重要なツー
ル として認識 されて い る。本講演では、第一

原理計算に代表 され る計算科学が 現代 の 電子デバ イ ス

開発 にお い て 果 して い る役割を実例 をあげなが ら紹介す る 。 具体 的には、  第一
原理計算 の 結果 をベ ー

ス と して、

抵抗変化型メ モ リ （ReRAM ） の ON ・OFF ス イ ッ チ ン グ機構 の 解明 とそ こ か ら得 られ る高い ON −OFF 比を持つ 抵抗

変化型 メ モ リの 設計指針を明らか に し、  第
一

原理計算を用 い て SiCの 熱酸化に よっ て c −c ボ ン ド型欠陥の 形成が

不 可避で あ る こ とを示 し、Sicパ ワーデ バ イ ス に お い て は 酸化プ ロ セ ス は最小限に抑え る 必要が あ る こ とを示 し た 。

　キーワー ド　計算科学、第
一

原理 計算、電子デバ イ ス 、物質設計、抵抗変化型メ モ リ、Sicパ ワーデ バ イ ス
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　Abstract　Recent　computational 　science 　plays　important　roles　in　development　of　new 　materials 　and 　modem 　electron

devices．　Among 　them
，
　new 　material 　design　tool　such 　as 　flrst　p血 ciples 　calculations 　becomes　very 　popular　for　experimental

researchers 　as　well 　as　theoretical　researchers ．　In　this　presentation，　I　introduce　some 　examples 　that　first　principles　calculations

plays　crucial 　roles 　in　modern 　electron　devices．　Two　main 　ex   ples　are　shown ．（1）We 　propose　usefUl　guiding　principles　for

modem 　Resistive　Random　Access　Memories（ReRAM ）by　clarifying　the　ON ・OFF 　switching 　mechanism 　by　frrst　principles

calculatiens ．（2）We 　show 　that　oxidation 　process　should 　be　minimized 　in　SiC−MOSFET 　fabrication　to　avoid 　C −C　bond　defect

fbnnation　at　the　oxidatien 丘ont ．

　Keyword 　Computational　Sciences，　 First　Principles　Calculations
，
　Electron　Devices

，
　Material　Design

1．は じ め に

　 近 年 の 計算科学 の 発 展 は 著 し く、材 料 ・デ バ イ ス 開

発 に お い て も そ の 重 要 性 を 増 し て い る。な か で も、第
一

原 理 計算 に 代表 され る 電 子 状態計 算手法 の 発 展 は 目

覚 ま し く、材料 ・デ バ イ ス 設 計 に お い て も 大 き な 成 果

を 上 げ て い る。た と え ば、ス ピ ン トラ ン ス フ ァ
ー トル

ク 型 MRAM に 欠 か せ な い MgO 絶縁 膜 の 有 用 性 は 第
一

原 理 計 算 か ら 最初 に 予 言 され た もの で あ る ［1】。ま た 最

近話題 と な っ て い る シ リセ ン の 存在 の 予 言 も 20 年 ほ

ど前 に 第
一

原 理 計算 に よ っ て 行 わ れ た ［2］。

　 こ の よ うに 、材 料 設 計 ツ ール と し て 大 き な 役 割 を 果

す よ うに な っ て き た 第
一

原 理 計算 は 最近 で は さ ら に 、

電 子 デ バ イ ス 開 発 に も 重要 な役 割 を 果 し て い る。本 公

演 で は 第
一

原 理 計 算 か ら 得 られ た 電 子 デ バ イ ス に 関 す

る 成 果 の い く つ か 実 例 の 我 々 の グ ル
ープ の 成果 を 中心

に 紹 介す る。

　本 講 演 で は 、抵 抗変 化 型 メ モ リーと Sic パ ワ ーデ バ

イ ス に 対 し て 我 々 の グ ル
ー

プ が 第
一

原 理 計 算 を 用 い て

獲 得 し た 知 見 に っ い て 紹 介 す る。

2．第 一
原 理 計 算 に よ る 抵 抗 変 化 型 メ モ リ

　（ReRAM ）の 設 計指針 の 獲得

2．1 抵 抗変化 型 メ モ リ （ReRAM ）の 現状 と研究

　　 目的

　抵 抗 変 化 型 メ モ リ （Resistive−Random ・Access −

Memories
， 略 し て ReRAM ） は 、二 つ の 金 属電極 に 絶縁

体 が 挟 ま れ て い る簡 単 な構造 を 有 して い る。簡 単な構

造 の た め 高密度化 が 可 能 な 点 や 小 さ い 消 費電 力 、早 い

切 り 替 え 速度 な ど の 利 点 か ら次世代 の 不揮発性 メ モ リ

の 候補 と し て 注 目 を 浴 び て い る ［3−6】。抵抗変 化 現 象 は

A1203 、　 Tio2、　 HfO2 な ど の 様 々 な 物 質 で 観 察 さ れ て い

る。酸 化物 べ 一ス の ReRAM に お い て 、電流 が 流れ る

ON 状態 は 、酸化物 中 に 酸素 空 孔 （Vo ） の 凝集 に よ る
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伝導 フ ィ ラ メ ン トの 形成 で あ る と考え られ て い る ［7，8】。

実際 に Vo の 凝集 は Tio2ベ ース の ReRAM で 観察 され

て お り ［9］、ON −OFF の 切 り 替 え は Vo の 凝集 と 分 散 に

よ る もの で あ る こ と が 第
一

原 理 計 算 か ら 報 告 さ れ て い

る ［8】。

　 ReRAM の ON −OFF 切 り 替 え に は 典型 的 に 、抵抗変

化 が 電圧 の 大 き さ に 依 存す る ユ ニ ポ
ー

ラーと 電 圧 の 方

向 に 依 存 す る バ イ ポー
ラ
ー

の 二 つ の タ イ プ が あ る。

我 々 は 先行 研 究 で 、ReRAM が ユ ニ ポ ーラーと バ イ ポ

ーラ ーを 示 す 理 由 を 説 明 し、酸 化 物 と電 極物質 の 組 み

合 わ せ が 重要 で あ る こ とを報告 し て い る ［8］。

　 ReRAM 構 造 に お い て 、従 来 は
一

層 や 二 層 の 絶 縁 体

が 主 に 用 い られ て い た 。 し か し、最近 の A1203 層 を 用

い た 三 層 構 造 ReRAM は 高 い ON −OFF 比 、熱 的 安 定 性

な ど の 優 れ た 性 能 を 有 す る こ と が 実 験的 に 報告 さ れ た

［10］。 　し か し、Al203 層 の 物 理 的役割 に つ い て は 理 解

が 十 分 に され て い な い 。

　 そ こ で 本 研 究 で は 、第
一

原 理 計 算 に 基 づ い て 、多層

構 造 に お け る A1203 層 の 役 割 を 原 子 及 び 電 子 レ ベ ル で

解 明 し 、Al203 層 を 含 む 多層 構 造 の デ ザ イ ン の た め の

物 理 的 な 原 理 を提案す る。

2．2 抵抗変化 型 メ モ リ研 究 に お け る計算 手 法

　120 原 子 か ら な る α
一A1203 の 2x2x2 ス ーパ ー

セ ル ［図

1（a）1を 用 い て 、一っ の Vo が あ る isolated−　Vo モ デ ル 【図

1（b）亅及 び 8 つ の Vo を 含 む Vo 　−chain モ デ ル ［図 1（c）】を

作 製 し た。Vo −chain モ デ ル で は VQ が フ ィ ラ メ ン ト状

に な っ て お り、ReRAM の ON の 状 態 に 相 当す る。

　本 研 究 で は VASP （Vienna 　 Ab 　 initio　 Simulation

Package ）［ll−13】　を 用 い て 密 度汎 関数 理 論 に 基 づ く計

算 を 行 っ た 。 局 所 密 度 近 似 （LDA ）　と

Heyd ・Scuseria−Ernzerhof 遮 蔽 ク ー ロ ン ハ イ ブ リ ッ ド

（HSE ） 法 ［14−16］を 用 い て 、そ れ ぞ れ カ ッ トオ フ エ ネ

ル ギ ー26Ry の ultrasoft 　pseudopotential 法 と projector

augmented 　wave 法 を 用 い た 。ブ リ ュ ア ン ゾー
ン 積 分 は

2x2x2 の Monkhorst −Pack 法 で 行 い 、構 造 最 適 化 は、す

べ て の 原 子 間 力 が O．OOI　 eVIA 以 下 に な る ま で 行 っ た。

（a） （b） （e）

、
、

層

噸
凶 LAtom 【c　structure 　ot 　the 〔a ）bulk 　α

一Al2U3 　mode 正，（b♪
isolated−Vo 　model ，　 and （c）Vo ・chain 　model ．　Red 　and 　gray

balls　 are 　 oxygen 　 and 　 aluminum 　 atoms ，　 respectively ．　Blue

dotted　circles 　are 　oxygen 　vacancies ．

2．3 抵 抗変化 型 メモ リの 計算結果

　電荷 状態 q に お け る 凝 集 エ ネ ル ギーEC （q）は 、次 式 の

よ う に 定 義 さ れ る。

　 　 　 1Ec
（q）＝ 一［｛E（Vδ嘩chain ）＋ （n

−1）xE （bulk）｝− nxE （V8−isolated）］

こ こ で 、E（Voq−chain ）及 び E（Vo9 ・isolated）は 、そ れ ぞ れ

電 荷状態 q の と き の isolated−Vo モ デ ル と VQ −chain モ

デ ル の エ ネル ギ
ー

で 、E（bulk）は bulkの エ ネ ル ギ
ー

で あ

る。n は Vo ・chain モ デ ル に お け る Vo の 数 で 、本 研 究

で は n＝・8 で あ る。

　図 2 は Al203 の 電 荷 状 態 に よ る 凝 集 エ ネ ル ギ ーを 表

し て い る。Vo の 電荷状態 が 中性 、ま た は 1＋ の と き は

凝集 エ ネ ル ギ
ー

が 約
一
〇．4eV で 、凝 集 す る こ と が わ か

る。一方 、Vo の 電 荷 状 態 が 2＋ の と き は 凝 集 エ ネ ル ギ

ー
の 値 が 正 で 、孤 立 す る ほ うが エ ネ ル ギー

的 に 安定 で

あ る。 こ の 傾 向 は 他 の 酸 化 物 ReRAM に お い て も 同 様

な 結 果 が 見 られ て い る ［7，16］。
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図 2．Vo 　cohesive 　 energy 　Ec（q）as 　 a　function　 of 　charge

state 　q　for　the　Vo −chain 　model 　with 　respect 　to　the　 one −Vo

model ，

図 3．Part 孟al 　 charge 　 dens量ty　 Gf 　 a 　 conductive 　 filament

observed 　in　Vo −chain 　 mQdel 　 at　 neutral 　 charge 　 state ，　Red

and 　gray　balls　 are 　 oxygen 　 and 　 aluminum 　 atoms ，

respectively ．　 Yellow　shows 　 the　partial　 charge 　density

distributien．
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図 3 は Vo −chain モ デ ル に お い て 、　 Vo フ ィ ラ メ ン トに

沿 っ て 分 布 され る 電 荷 密 度 で あ る。Vo フ ィ ラ メ ン トが

形 成 され る と 図 3 の よ うに 、電 子 が フ ィ ラ メ ン ト に 沿

っ て 流 れ る こ と が で き 、 系 は ON 状 態 を 示 す。

　前述 の よ うに ReRAM 構 造 に AI203 層 を 挿 入 す る と

大 き い ON −OFF 比 が 得 られ る と報 告 が され て い る。
7）

Al20
， は 格 子 間 に 酸素原 子 が 入 り 込 み や す い 、っ ま り

Vo が で き に く い 性質 を 有す る た め 、　 OFF 状態 で は Vo

は 完全 に A1203層 か らな くな る と考 え られ る。ON 状態

で は 凝 集 エ ネ ル ギ
ー

か らわ か る よ うに 、Vo フ ィ ラ メ ン

トが 電荷状態 に よ り、凝集 させ る こ とが で き る。そ の

結 果 、高 い ON −OFF 比 が 得 られ る ［図 4（a）】。
一

方 、従

来 の ReRAM 構 造 で は OFF 状 態 に お い て も Vo が 完 全

に な く な ら な い た め 、大 き い ON −OFF 比 を 取 る こ と が

難 しい ［図 4（b）］。
こ の 機 構 は 、なぜ 高 い ON −OFF 比 を

得 るた め に は AI203 層 を 挿 入 す る こ と が 重 要 で あ る の

か を説 明す る。前述 の よ うに Al203 は Vo が で き に く い

性 質 を 有 し て お り、A1203 中 に Vo を 作 る こ と は 簡 単 で

な い 。次 式 の よ うに 定 義 さ れ る Vo の 形 成 エ ネ ル ギ ー、

Ef は 約 8eV で あ る。

Ef＝E（V8−iso正ated ）
−E （buUk）＋ μo

μo は 酸素原 子 の 化学 ポ テ ン シ ャ ル で 、こ こ で は 一4．87

eV の 値 を 用 い て い る。一方 、　 HfO2 の 生 成熱 は 5，8　 eV

で あ る 。こ れ らの 結 果 は A1203 層 が 反応 性 の 高 い Hf

と接触 し て い て も Vo を作 る た め に は 2．2　 eV の エ ネ ル

ギ
ー

が 必 要 で 、こ の ま ま で は A1203 に Vo を 作 る こ と が

で き な い こ と を 示 唆 す る 。し か し 、A1203 中 の Vo フ ィ

ラ メ ン トの 形成 は 電 圧 を か け る こ と で 可 能 に な る。

（a）

ヒ

讐

窟

飛

e））

竺

讐

蜜

図 4．Schematic　illustrations　ofthe （b）three ・layer　ReRAM

structure 　 involving　 Al2031ayer （pink） as　 a　 Vo 　 barrier

layer　and 　the （b）conventional 　two −layer　ReRAM 　 structure ．

Gray　 column ，　gray　circle ，　and 　arrows 　represent 　conductive

filament，　 single 　Vo ，　 and 　 move 　 direction　 of 　Vo ，

respectively ．

こ れ ま で の 実 験 と 第
一

原 理 計 算結 果 を 総合 し て 得 られ

て い る バ ン ド ダ イ ア グ ラ ム に 基 づ き ［17］、ReRAM の

On −OFF ス イ ッ チ ン グ 機 構 を 説 明 す る。上 記 の 構 造 に

＋ lV を か け る と TiN 電極 の フ ェ ル ミ レ ベ ル が 下 が る

［図 5（a）と （b）】。 こ こ で フ ィ ラ メ ン ト付 近 に Vo が形成

さ れ 、Vo 中 の 電 子 が 電 極 へ 移 る と 2，0　 eV の エ ネル ギ

ー
利得 が 生 じ る。Vo が 形 成 され る と 、さ ら に Vo 同 士

の 凝集 が 起 こ り、0，4eV の エ ネ ル ギー
利 得 が 生 じ る ［図

5（c）】。そ の 結果 、少 な く と も 2，4eV の エ ネ ル ギ
ーが 得

られ 、上 記 の Al203 に Vo を 作 る た め に 必 要 な 2．2　 eV

の エ ネル ギ
ー

を超 え る こ と が で き る。こ こ で 、重要 な

物 理 が 二 つ あ る。一
つ は 大 き い エ ネ ル ギー利 得 を 得 る

た め に 、Vo は フ ィ ラ メ ン ト付近 に で き な け れ ばな らな

い こ と で あ る 。 も う
一

つ は 電 子 が 電 極 へ 移 る の は ダ イ

レ ク ト ト ン ネ リ ン グ効果 に よ る も の で 、 こ の こ と は

A1203 層 が 、 ダ イ レ ク ト トン ネ リン グ が 起 こ る 厚 さ の

2nm 以 下 で あ る 必 要 が あ る こ とを強 く示 唆 す る。

　一方 、負 の 電 圧 、− lV を か け る と電極 の フ ェル ミ レ

ベ ル が 上 昇 し 、フ ィ ラ メ ン トか ら 電 子 が 移 動す る。そ

の 結 果 、フ ィ ラ メ ン トは 切 られ、OFF 状 態 と な る。

（a）

（b）

（c）

図 5，Schematic　 representation 　 of 　 the　 Vo 　 filament

formation　 on 　Al203 　 and 　Hf 　stack 　 structure 　 and 　 relative

band 　 structure 　 when 　plus　 voltage 　 is　 app 艮ied．　 Orange 　 and

pink　 represent 　 Hf 　 and 　 A12031ayer ，　 respectively ．　 Gray

column 　and 　balls　show 　conductive 　Vo 　filament　 and

孟solated 　Vo ．　 Black　and 　white 　circles　 show 　 clectrons 　 and

removed 　 electrons ．　 Red 　 arrows 　 represent 　 movement 　 of

electrons ．

2．4 抵抗 変 化メ モ リの ま とめ

　 本 研 究 で は 、第
一

原 理 計 算 に よ っ て 抵 抗 変 化 型 メ モ

リ （ReRAM ） の 多層 構 造 に お け る A1203 層 の 役割 を 原

子及 び 電 子 的 レ ベ ル か ら解明 し た 。我 々 の 結果 は 、高

い ON ・OFF 比 を可能 に す る AI203 中の Vo フ ィ ラ メ ン ト

は 電 圧 を か け る こ とに よ り コ ン ト ロ
ー

ル で きる こ と を

示 し 、抵 抗 変化 型 メ モ リの 重 要 な 設 計 指 針 を 与 え る こ

とが で き た 。
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3．第
一

原理 計算に よ る Sic パ ワ ーデバ イ ス の

　設計指針

3。1Sic パ ワ ーデバ イ ス の 現状 と研 究 の 目的

　 シ リ コ ン カ ーバ イ ド（Sic ）は 次 世代 の パ ワ
ー

半 導体

材 料 の 候補 と し て 、注 目を浴 び て い る物質 の 1 つ で あ

る。そ の 特性 と し て 非 常 に 広 い バ ン ドギ ャ ソ プ を もち 、

そ の 他 の パ ワ
ー

半導体材料 と 比 べ 、高 い 熱伝 導度 を有

し て い る。ま た 高 温 で の 熱酸 化 に よ り、Sio2 の 絶縁膜

を形成す る 事 が で き る とい う利点 も あ る。デ バ イ ス 応

用 に お い て は 、高 品 質 な MOS 構 造 が 実 現 され れ ば

IGBT 等 へ の 応 用 も 可 能 で 非常 に 期 待 され て い る。ま

た 、Sic 独 特 な 性 質 と し て 結 晶 多 形 に よ り バ ン ドギ ャ

ッ プ が 大 き く 変 化 す る 。 こ れ は SiC の 伝 導 帯 下 端 （CB ）

が Neary　 Free　Etectren （NFE ）　と い う 特 異 な 性 質 を 示

し て い る 事 に 起 因 し て い る ［18】。

し か し な が ら、SiC を 用 い た 高 品 質 の MOSFET を 実

現 す る に は 解 決 す べ き 課 題 が 多 く残 っ て い る。そ の 主

原 因 は 、SiC の 熱 酸 化 に よ り形 成 さ れ た SiC〆SiO2 の 界

面 が 、Si熱 酸化 に よ り形成 さ れ る Si1Sio2界面 と 比 べ 、

非 常 に 低 品質 で あ る こ とで あ る ［19］。そ の た め 、非常

に 低 い 移動度や 、CB 付近 の トラ ッ プ 準位 の 存在 な ど、

高 品 質な Sic −MOSFET 実現 に 対 し て 致命的な 多 くの 問

題 点 が 発 生 し て い る。

ま た Sic の 利 点 と し て 考 え られ て い た 熱酸 化 に よ っ

て SiO2 絶縁膜 が 形成 さ れ る こ と に つ い て は 、Si と の 相

違 に つ い て 真剣 に 考 え る 時 期 が 到 来 し て い る と 考 え ら

れ る。

　 こ の よ う に SiC の MOSFET 作成 に は 多 く の 問 題 が

残 っ て い る が 、そ の 多 くは 物 理 的起源 が 解 明 さ れ て お

らず、解 決への ア プ ロ
ー

チ が 難 し い ま ま で あ る。本研

究 で 、我 々 は Sic の 原 子 レ ベ ル の 酸 化 過程 が 上記 の 多

く の 問 題 に 大 き く影響 を 与 え る こ と を 考慮 し、第
一

原

理 計 算 を 用 い て 原 子 レ ベ ル で の SiC の 熱 酸 化 過 程 の 考

察 を 行 っ た 。

2．2Sic パ ワ ーデバ イ ス 研 究 にお ける計 算手 法

　本研 究 で は 密度 汎関数 理 論 を 基 礎 と す る 第
一

原 理 計

算 を 行 っ た 。交換 ・相関 エ ネ ル ギ ー
と し て

一
般化密度

勾 配 近 似 を 用 い 、原 子 核 お よ び 内殻 電 子 の 計算 に 対 し

て ウ ル ト ラ ソ フ ト擬 ポ テ ン シ ャ ル を 作 用 し て い る

［11，12】。波動 関数 に は 平面波展開 を用 い 、カ ッ トオ フ

エ ネ ル ギー は 36Ry と し た。構造 最適化 は す べ て の

原 子 に 加 わ る カ が o，oo1Ry1A 以 下 と な る 事 を 条件 と

し た 。

2．3SiC パ ワ
ーデ バ イ ス の 計 算結 果

　 こ の 計算 で は 3x3 表面 の 4H −SiC ス ラ ブ モ デ ル を 用

い た 。 （0001） Si 表 面 で の 初期酸 化 を仮 定す る た め に 、

最表 面 の Si 及 び C 原子 を H 原 子 に よ り終 端 した 。こ

の モ デ ル に 0 原 子 を 吸 着 させ 、そ の 構造変化 を 確認 し

た。ま ず 0 原 子 を 2 つ 表 面 に 吸 着 さ せ た。こ の 構造 で

は 最表 面 の Si原 子 と終 端 に 用 い た H 原子 の 間 に o 原

子 が 入 り 込 み Si−0 −H と い う構 造 を 形成 して い る。こ の

モ デ ル に さらに 0 原子 を挿 入 し、そ の 構 造変化 を 確 認

し た （図 ．6）。 初 期 状 態 と し て 、2 つ の Si−O −H 構造 の 近

く に 0 原 子 を 挿 入 し た 。（図 ．6（a）） 挿 入 さ れ た 0 原 子

が Si原 子 に 近 づ き Si−o −Si構 造 を 形成 し、同 時 に 2 つ

Si−c 結合 が 切 れ る。（図 ，6（b））第 二 近接 の c 原 子 が 互 い

に 近 づ き最 終 的 に 第 二 近 接 C・C 結 合 欠 陥 が 形 成 され た。

（図 ．6（c ）） こ の よ う に 格 子 問 C 原 子 の よ うな 過 乗1】原 子

の 存 在 な く、C−C の 結 合 欠 陥 が 形 成 され る 事 が 確 認 さ

れ た。 こ の 欠陥 の 形成 エ ネ ル ギーを 計 算す る と 、0 原

子 1 つ あ た り 2．44eV 得 を す る 事 が 分 か っ た。ま た C −C

結 合 欠 陥 の 形 成 の 前 後 で バ ン ドギ ャ ッ プ の 比 較 を し た。

そ の 結 果 、C−C 結合 形 成 に よ る 構 造 の 歪 み に よ り、バ

ン ドギ ャ ッ プ が 約 60meV 小 さ く な っ た。こ の バ ン ドギ

ャ ッ プ 降下 が Sic の MOSFET 中 で 局 所 的 に 形成 され る

と、 こ の 部分 が 有効 量 子 井戸 と し て 振 る 舞 い 、浅 い 電

子 ト ラ ッ プ 準位 を 形 成 す る と考 え られ る （図 7）。
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図 6．Calculation　 model 　 and 　 schematic 　 ilrustration　 of

Structure 　change 　flew．（a ） Initial　 structure ．　 O 　atom

inserted　between 　 two 　 Si　 atoms ．（b） Si−0 −Si　 structure 　 is

formed　 and 　two 　Sl−C 　bonds　are　cut．（c）Finally ，　C −C　bond

is　formed．Red ，
　yellow　and 　blue　 spheres 　represent 　 oxygen ，

silicon 　and 　carbon 　respectively ．

こ の 欠 陥 の 形成 は 結合 エ ネ ル ギ ー
の 考 察 に よ り容 易 に

理 解す る 事 が で き る。こ の 反 応 は 2 つ の Si・C 結 合 が 切

られ て 、 2 つ の Si・o 結合 と c−c 結合 が 形 成 され て い

る。各結合 の エ ネ ル ギ ー
（eVtbond ）は 4H −SiC、α

一quarts、

ダ イ ア モ ン ドの 結 合 エ ネ ル ギ
ー

よ りそ れ ぞれ 、−3．90、
−5，97、−4．66 と計 算 され る。 こ れ よ り、結合 の 組 み 替

え に よ る エ ネ ル ギ ー
利 得 が一8．8eV ！bond と 計 算 さ れ る。

つ ま り、こ の 反 応 は 弱 い 結合 が 切 れ 、よ り強 い 結 合 が
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形 成 さ れ た と い う事 が 分 か る。

　 こ の C−C 結合形 成の エ ネ ル ギー
利 得 の ラ フ な見積 も

り か ら考 え る と、Sic の 熱酸 化 の 際 の 酸化 フ ロ ン トに

は C−C 結合 が 生 じ る こ と は 不 可 避 で あ る と結論 で き る 。

　

鑑
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匚
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図 7，Schematic　illustration　of 　relationship 　between 　C・C

bond　defect　in　SiC　MOSFET 　and 　electron 　trap　level　 near

the　conduction 　1）ottoms ．

3．4Sic パ ワ ーデバ イ ス の ま とめ

　本 章 で は Sic の 酸化 に よ る 欠 陥形成 への 影響 にっ い

て 、第
一

原理 計算 を用 い て 考察 を行 っ た。そ の 結 果 、

酸化 に よ り容 易 に 第二 近 接 C −C 結合 欠 陥 が 形成 さ れ る

事 が 分 か っ た。C ・C 結合 は 非 常 に 強 固 な 結合 で あ り、
一

度 形 成 さ れ る と 除 去 す る 事 が 困難 で あ る と 考 え られ、

さ ら に 酸化 フ ロ ン トの C−C 結合 が 形成 され る の は 不 可

避 で あ る と 考 え られ る。こ れ らの 考察 よ り、C −C 結合

欠 陥 を 誘 起 し、大 き な 歪 み を 引 き 起 こ す 酸 化 は 、

SiC−MOSFET の 絶縁 膜 形 成 に は 不 向きな プ ロ セ ス で あ

る と考 え られ る 。 そ の た め SiC の 絶縁膜 は 、堆積膜 な

ど を 用 い て 作成 し、酸 化 を 最 小 限 に 抑 え る こ とが 不 可

欠 と な る こ と を示 し て い る。

4．ま とめ

　第
一

原 理 計算 に 代 表 され る 計 算科 学的 手 法 は 材 料

設 計は 勿論 の こ と、最 近 で は 最新 の 電子 デ バ イ ス 設計

に も大 きな指針 を与 え る よ うに な っ て き た。本稿 で は 、

我 々 の グ ル ープ の 第
一

原 理 計 算 の 結 果 を ベ ース と し て 、

抵 抗 変 化 型 メ モ リ （ReRAM ）の ON −OFF ス イ ッ チ ン グ

機構 の 解明 とそ こ か ら得 られ る 高 い ON −OFF 比 を 持 つ

抵抗変 化型 メ モ リ の 設 計指針 を 明 ら か に し た 。

　 また、SiC パ ワ
ー

デ バ イ ス に お け る 熱 酸 化 に お い て

は 、酸 化 フ ロ ン トに C ・C 結合 が 形 成 さ れ 、そ れ が 伝 導

帯下端 付 近 の 欠 陥形成 に つ な が る こ と も 示 し た 。こ れ

は、SiC パ ワ
ー

デ バ イ ス に お い て は 酸化 プ ロ セ ス は 最

小 限 に す る 必 要 が あ る こ と を 意 味 し て い る。

　本稿 で とりあげた、計算科学 の 電 子 デ バ イ ス 設 計 へ

の 応用例 は ほ ん の
一

例 に 過 ぎ な い 。我 々 の グ ル
ープ に

限 っ て も、高誘電率 絶縁膜 ゲ
ー

ト絶縁膜 を用 い た次世

代 FET の 設 計 指 針 、電 荷 トラ ッ プ 型 メ モ リの 設 計指針、

さ ら に は 相変化 メ モ リ の 動作機構等 、多 く の 電 子 デ バ

イ ス に 重 要 な 示 唆 を 与 え る研 究 成 果 が あ る。

　 こ れ か ら の 電 子 デ バ イ ス 設 計 に お い て 、第
一

原 理 計

算 を 中心 とす る 計算科 学 は さら に 重 要 な 役 割 を 果 す よ

うに な っ て ゆ く もの と考 え られ る。
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