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【緒言】 

 微細化の進む現在の半導体製造工程においては、原子スケールでの制御技術が重要となってきて

いる。本研究では、低エネルギーボロン注入プロセスの表面現象に関して、量子分子動力学的手法

を用い、ボロンと周囲のシリコン原子のダイナミクスを統計的に解析した。 

【方法】基板表面として、水素終端したSi(001)2

×1面を用いた。シリコン(001)面に垂直な方向

を0˚とした入射角、(100)方向を 0˚とした回転

角を変化させ、100eV の運動エネルギーをボロ

ン原子に与え、当研究室で開発した高速化量子

分子動力学プログラム”Colors”を用いて照射

シミュレーションを行った。 

【結果】図 1は、ボロン原子の到達深さ分布を

示している。図1a は回転角を0˚とし、入射角

を変化させた結果、図1b は回転角を45˚とし、

入射角を変化させた結果を表す。実際の製造工

程で用いられている7˚の入射角度において最も

到達深さ分布が小さくなるという結果が得られた。

また、いずれの入射角度においても回転角度 0˚から 45˚にすると、平均到達深さが浅くなることが

分かった。図2 に、照射シミュレーション中のボロン原子の運動エネルギーの変化及びボロン‐シ

リコン間のBond populationの総和の

変化を示す。シミュレーションの初期

において、B-Si の共有結合性が強く

なる度に運動エネルギーが大きく減少

していくことが理論的に明らかになっ

た。このように、開発した高速化量子

分子動力学法により、入射角度依存性

や、系のダイナミクスの統計的な解析

が可能となった。 

図 1 B 原子の到達深さ分布の入射角度依存 
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図 2 Si-B 間 Bond population の経時変化 


