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2003 年 12 月 2日 

株式会社日立製作所 

 

 

半導体・ストレージの構造設計に適した「ナノ薄膜接合シミュレーション技術」を開発 

－異種材料の積層で生じる“化合物”や“はがれ”の予測が可能に－ 

 

 日立製作所機械研究所（所長 三木一克 以下、機械研究所）は、このたび、半導体やストレージで適

用されているナノメートル（１００万分の１ミリメートル）オーダーの極薄膜構造において、異種材料の接合

界面*1)の状態を精度良く予測する「ナノ薄膜接合シミュレーション技術」の開発に成功しました。 

本技術は、接合界面における原子の電荷の状態変化を、原子間に働く力の変化とみなして、シミュレ

ーションを行うことによって、必要な計算時間を大幅に短縮することができます。これによって、数千万原

子規模の多くの原子を扱うことが可能となり、従来のシミュレーションでは困難であった、異種材料の積層

で生ずる“好ましくない化合物”や“はがれ”などの諸問題を、実験をせずに予測することができます。 

今後、機械研究所は本技術を用いて、次世代先端デバイスの開発期間短縮や高機能デバイスの開発

加速に寄与していきます。 

 

 半導体やストレージ分野では、次世代デバイスの基本構造として、ナノメートルオーダー（数

原子から数十原子層）の薄膜の積層構造が用いられています。しかし、積層する薄膜材料の組み

合わせによっては、接合界面に“好ましくない化合物”や“はがれ”が発生するといった問題が起こり

ます。 
従来は、これらの問題を実験によって調べていましたが、開発期間の短縮やデバイスの高機能

を加速するために、高い精度で現象を予測できるナノ薄膜の接合シミュレーション技術が望まれ

てきました。しかし、ナノ薄膜の接合界面を調べるためには、異種材料の接合によって変化する

電荷の状態*2)を計算しなければならず、原子 1 個についてさらに詳しい計算が必要となります。
したがって、超並列計算機を用いても数千原子程度までしか扱えず、“好ましくない化合物”や“は

がれ”のような現象を予測することは困難でした。 

 

このような背景から、機械研究所では、ナノ薄膜の接合界面に生じる“好ましくない化合物”や“は

がれ”を精度良く予測する新しい原子シミュレーション技術を開発しました。この技術の内容は以下の通り

です。 

まず、第１ステップとして、接合界面における原子の電荷の状態変化を、原子間に働く力の変化として

モデル化します。これによって、電荷の状態変化を直接的に計算する必要がなくなるため、計算時間を大

幅に短縮することができ、多くの原子を扱うことができるようになります。 

次に、第２ステップとして、原子間に働く力をパラメーターとして、界面近傍における数千万原子の挙動

をシミュレーションします。 

 

 機械研究所は、今回開発したシミュレーション技術を、半導体の次世代高誘電率材料の候補で



  2  

ある酸化ハフニウムとシリコン基板との接合界面における原子の拡散挙動の解析に適用しました。

この結果、従来から半導体デバイスに使用されている正方格子構造のシリコン（００１）結晶面より

も、最密六方格子構造のシリコン（１１１）結晶面のほうが界面の安定性が高く、界面化合物が形成

しにくい現象*3)が証明されました。今後、機械研究所では本技術をナノデバイスに使用されるさ

まざまな機能性薄膜材料に適用していく予定です。 

なお、機械研究所は本技術を１２月１日から１２月３日に当研究所で開催されるマイクロエンジ

ニアリングに関する国際シンポジウムＩＳＭＭＥ２００３*4)において発表いたします。 

 

【注釈】 

＊１）異種材料の接合界面 

異種材料の薄膜を積層する場合に、異なる種類の材料が接触する境界を表す。 

＊２）異種材料の接合によって変化する電荷の状態 

異種材料の接合によって、ひずみが生じ、電荷の状態に変化が生じる。この現象をシミュレーション 

するためには、量子力学的な計算が必要となるため、一気に計算量が増大する。 

＊３）シリコン（００１）結晶面よりもシリコン（１１１）結晶面のほうが界面の安定性が高く界面化合物 

が形成しにくい現象 

    機械研究所は（００１）結晶面の場合には７００℃において約２ナノメートルの厚さの界面化合物が 

形成されるのに対して、（１１１）結晶面の場合にはほとんど界面化合物が形成されないことを予測 

した。この結果は透過電子顕微鏡により証明された。 

＊４）ＩＳＭＭＥ２００３ 

Ｉｎｔｅｒｎａｔｉｏｎａｌ Ｓｙｍｐｏｓｉｕｍ ｏｎ Ｍｉｃｒｏ－Ｍｅｃｈａｎｉｃａｌ Ｅｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ ２００３。 

 

■本件に関する照会先 

株式会社 日立製作所 機械研究所 企画室 [担当：高岡] 

〒３００-００１３ 茨城県土浦市神立町５０２番地 

電話 （０２９）８３２－８２０１（ダイヤルイン） 
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