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1　 はじめに
近年のデジタル化の進展やデジタルトランスフォー

メーション（DX）の必要性の高まりを受けて，半導体
デバイスは私たちの日常生活や産業界において一層不可
欠となっている。さまざまな分野からの高度な性能要求
に応えるため，半導体デバイスの小型化と高集積化が求
められる。近年，回路の二次元的な微細化が限界に近づ
く中，三次元的に接合することによって性能と機能向上
を志向するのが近年のトレンドといえる。そのために
は，マイクロ接合技術の高度化が欠かせない。マイクロ
接合技術は，半導体デバイスの高速データ伝送や省エネ
ルギー，高信頼化など，半導体デバイスの技術
革新を下支えしている。

特に近年，従来のはんだ付に代わり固相接合
技術が注目されている。最先端の三次元集積回
路（3D-IC）においては，固相接合技術による
高密度実装と熱的・電気的信頼性の向上が期
待される。中でもCu–Cu接合と呼ばれるCu電
極同士の固相接合技術の活用が始まっている。
一般的なプロセスでは接合温度300～400°C程
度が必要とされる。これは，接合界面のボイド
を十分消失させるためにはCu原子の拡散を促
進する必要があるためである。しかしながら，
生産性向上や熱ダメージ低減の観点からはさ
らなる接合温度の低温化が求められている。こ
のことから，接合界面におけるボイドの消失過
程とそれに係るCu原子の拡散挙動を理解し制
御することが求められる。

本研究では，接合界面におけるボイドの消失
過程とそれに係るCu原子の拡散挙動を計算機
上で再現，可視化する手法として，分子動力学
法（MD：Molecular Dynamics） シ ミ ュ レ ー
ションを用いた。ここでは，接合界面を構成す

る結晶方位を変化させたときの加熱中のCu原子の移動
挙動とそれによるボイドの消失過程を評価した結果1）に
ついて報告する。

2　 研究方法
図１にMDシミュレーションのモデルと流れを示す。

本研究では，接合界面のボイドが接合の進行とともに消
失する挙動を再現するため，図１（a）のように，表面粗
さを模擬した周期的な凹凸構造を持つ単結晶のCuブ
ロックを一対準備し，それらを特定の温度と圧力で接合
する過程を計算した。ここで，接合界面のボイド消失の
過程に及ぼす結晶方位の影響を調査するため，面心立方
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図１　Cu–Cu接合のMDシミュレーションモデル：（a） モデル外形，（b） 
接合面の結晶方位，（c） 結晶方位の組み合わせの模式図，（d） シミュ
レーション手順1）
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構造であるCuの代表的な結晶面として｛111｝，｛110｝，
｛100｝を図１（b）のように再現した。これらを組み合
わせて作製した接合界面は，図１（c）に示すような幾何
学的特徴から，方位が同一の一致界面，ねじり（twist）
界面，および傾角（tilt）界面の三種類である。これを
図１（d）に示すように，事前に緩和計算を行った後，
押し付けるように加熱・加圧を加えて接合する様子を再
現した。

3　 主な研究成果
接合界面のボイドの消失する過程を示した断面図を図

２に示す。接合界面を構成する原子は，見やすいよう色
分けして表示している。図２に，代表的な三種類の界面
として，｛111｝/｛111｝一致界面，｛111｝/｛111｝ねじり界面，
および｛110｝/｛111｝傾角界面を示した。その結果，一
致界面とねじり界面ではボイド消失の進行がゆるやかで
あったのに対し，傾角界面ではボイド消失の進行が顕著
であることが明らかとなった。このとき，図３に示した
接合界面の原子の変位ベクトル分布より，接合界面に
沿って原子が輸送されボイドの消失に寄与していること
が見て取れる。

このように，接合界面を構成する原子の移動量，すな
わち拡散係数がボイドの消失過程に影響していることが
わかる。MDシミュレーションでは，注目する原子の平均
移動量（平均二乗変位）の時間変化から，拡散係数を求
めることができ，さらにその温度依存性（図４）から活
性化エネルギーを知ることができる。例えば｛111｝/｛110｝
傾角界面を構成する原子の300°Cにおける拡散係数は，
典型的な表面拡散係数よりは小さく，多結晶の粒界拡散
係数よりは大きかった。また，このときの活性化ネル
ギーは，一般的な粒界拡散のそれより小さい。接合面の
方位関係による界面の結晶配列の不安定さが影響してい

ることが予想され，今後より詳細な検討を進めていく予
定である。

4　 おわりに
以上のように本研究では，MDシミュレーションを用

いたCu-Cu固相接合挙動の可視化とボイド消失過程の
理解に取り組んだ。その結果，接合界面を構成する結晶
方位の不一致が界面近傍の拡散を促進しボイドの早期の
消失に寄与することがわかった。ここで得られた知見
は，今後のCu-Cu固相接合の低温短時間化に貢献する
ことが期待される。また本研究で用いたMDシミュレー
ションは，これ以外にも格子欠陥に係る諸現象の調査
や，原子スケールの変形挙動の可視化などに有効であ
り，今後ますます微細化が進むマイクロ接合に関する原
子スケールでの諸現象の理解に貢献することが期待され
る。

最後に，このような機会を頂いた本助成事業とその関
係者のお力添えに感謝したい。
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図３　接合界面の原子の変位ベクトル：（a）｛111｝/｛111｝一致界面，
（b）｛111｝/｛111｝ねじり界面，（c）｛110｝/｛111｝傾角界面1）
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図４　接合界面のCu原子の拡散係数のアレニウスプロット1）
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図２　接合界面のボイドの消失過程：（a）｛111｝/｛111｝一致界面，
（b）｛111｝/｛111｝ねじり界面，（c）｛110｝/｛111｝傾角界面 1）
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