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1．緒言 

電子機器の小型化・高性能化・多機能化により，半導体

素子は数 10 ナノメートルの微細加工が必須となってきて

いる．SiO2 基板をエッチングする場合，フルオロカーボン

ガスをプラズマ状態にし，得られたフッ素系ラジカルなどの

粒子を照射する方法が多く用いられている[1]．しかし，ラ

ジカルの照射時に表面との化学反応によって残留物が生

成され，エッチングの異方性を損なうことなどが問題となっ

ている[2,3]．そのため，微細加工において異方性を保つ

高選択性エッチングプロセスの確立が急務であり，反応性

ガス分子，イオン，ラジカルの挙動を電子・原子レベルで

解析する必要がある．そこで，Tight-Binding 近似に基づく

量子分子動力学法を用い，シリコン酸化膜 SiO2 表面のフ

ルオロカーボンラジカルによるエッチングプロセスのダイナ

ミクス解析を行った． 
 

2．計算方法 

本研究では Tight-Binding 量子分子動力学法プログラ

ム Colors を使用し，SiO2 基板モデルに対し任意の初速度

を与えたフルオロカーボンラジカル CF2 を照射させるエッ

チング過程のシミュレーション計算を行った．計算に用い

た SiO2 モデルは，表面を OH 終端した． 
 
3．結果と考察 

反応時の様子を Fig.1 に示す．CF2は SiO2へ衝突，Cと

F は解離し，基板中の Si，O と化学反応を起こし始めた．F
は Si-O 結合が切断された Si と結合し，Si-F 結合を形成し

た．C は O との結合を生成した． 
次に，生成した結合に関連した原子について Atomic 

Bond Populationを計算した(Fig.2)．Fig. 1 において，FAと 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

結合した Si 原子(SiA) に注目し計算した結果を Fig. 2 に
示す．また，計算において選択した原子を Fig. 1 (b)，(c)
上で示す．Fig. 2 から，300 fs付近でSiA-FA結合が生成し，

それに伴い 400 fs までに SiA-OA結合が切断されているこ

とが分かる．さらに，複数個の CF2 を照射させた後の反応

過程では，CO や CO2 の蒸発，複数の Si-F 結合を持つ Si
などが確認できた．この挙動は，CO，CO2，SiF4 などが生

成するという実験での結果［4,5］に合致している． 
以上より，量子分子動力学法を用いることで，フルオロカ

ーボンラジカルによる SiO2エッチングプロセスのシミュレー

ション解析に成功した．フルオロカーボンラジカルと SiO2と

の衝突により Si-O 結合が切断され，その後 F は基板中の

Si と結合し，C は O との結合を生成する挙動が確認でき

た． 
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Fig. 1. Dynamic behavior of CF2 bombardment onto SiO2 surface 

Fig. 2.  Time evolution of Atomic Bond Population on SiA  
atom when CF2 radical was bombarded onto a SiO2 substrate 
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