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【背景】 
LSI の微細化，高性能化が進むなかで，電界効果コンデンサ（MOSFET）のゲート絶縁膜に関

しては高誘電率（high-κ）材料の研究が盛んに行われている[1]．high-κ材料においてはハ

フニウム酸化物（HfO2）が有力な次世代材料として注目を集めているが，そのしきい値電圧の

不安定さが問題になっている[2]．最近の研究によって，poly-Si/HfO2 ゲート構造に関して，し

きい値電圧がシフトする原因が膜中の酸素欠陥にあることが明らかになってきた[3,4]．
Shiraishi らは，p+poly-Si/HfO2 ゲート構造について，界面付近の酸素欠陥によって実効的な

ゲート仕事関数が減少するメカニズムを解明している[4]．すなわち，HfO2 ゲート絶縁膜の性

能向上のためには膜中の酸素欠陥の数を減らすことが重要だと考えられる．これを解決する

ためのひとつの方法として，ゲート絶縁膜として HfO2 にランタン原子（La）を混ぜた HfLaO 膜

を用いることが期待されている．Wang らによって，HfLaO 膜を使うことで実効的ゲート仕事関

数が増加することが明らかにされており[5]，これはすなわち，La の添加によって HfO2 膜中の

酸素欠陥が減少することを示唆している．本研究では La2O3 及び HfO2 のクラスターモデルを

用いて，その電子状態を考察する． 
 
【計算方法】 
La2O3, HfO2 はそれぞれ六方晶および

斜 方 晶 を 基 に し た モ デ ル を 用 い る

（Fig.1）．La2O3, HfO2 ともに，1 つの酸

素原子を中心とし，それぞれ 43 原子，

58 原子を含んでいる．計算には HF 法

とDFTを用いる．また、モデルの周辺に

点電荷を配置し結晶中の電子状態を

再現する． 
  
【結果と考察】 
Fig.2 に今回用いたクラスターモデルの

GPDOS を示す． La2O3 ではエネルギ

ーの低い領域では La の p-軌道と O の s-軌道が相互作用し，エネルギーの高い領域では La
の d-軌道と O の p-軌道が相互作用しているのがわかる． また，HfO2 クラスターではエネルギ

Fig.1 La2O3（左）及び HfO2（右）のクラス

ターモデル．灰色の円が La 及び Hf，赤色の

円が酸素を表している． 



ーの低い領域ではあまり相互作用していないが，エネルギーが高い領域では Hf の d-軌道と

O の p-軌道が相互作用しているのがわかる．当日は結晶構造の電子状態との比較や，エネル

ギー密度を用いた詳細な解析を行い，La 及び Hf 酸化膜の誘電物性に関する議論を行う．
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Fig.2 La2O3及び HfO2クラスターモデルの GPDOS 
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