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多結晶 Si は、Li イオン電池の Si 系負極材への適用が検討されているほか、太陽電池や薄膜ト

ランジスタなどにも用いられており、その構造や弾性的性質などを理解することは材料設計上重

要である。今回我々は、多結晶 Si の弾性的性質における粒界の効果について特に着目し、古典分

子動力学法を用いて調べた。 

シミュレーションは SCIGRESS MD-ME1 を用いて行ない、原子間ポテンシャルは Tersoff 型 2

を採用した。多結晶 Siのモデルとして、立方体状の微結晶の集まりから構成される構造を作成し、

この初期構造から、分子動力学シミュレーションにより安定構造を決定した。これにより、特に

微結晶粒界の原子配置が安定化する。 

得られた安定構造の他、比較のために結晶 Si とアモルファス Si に対しても体積弾性率を求め、

これらを実験値と比較した。結果を表１に示す。我々の計算から得られた結晶 Si の体積弾性率は

実験値を非常によく再現している。多結晶 Si の弾性的性質は微粒子のサイズ、粒界の構造などに

も依存すると考えられ、今後、その依存性についても計算が必要であるが、今回用いた多結晶 Si

のモデルでは、体積弾性率は結晶の値の約 1/2 程度の大きさである。このモデルについて微結晶

粒界付近の原子配置を解析した結果、ここには、

通常の 4 配位の Si 以外に、3 および 5 配位の Si が

集中して存在していることが分かった。また、系

の体積を等方的に 2%膨張させて、構造緩和を行な

った際の各原子の変位量を解析した結果、図１に

示したように、微結晶内部の原子と比較して粒界

付近の原子の変位量が大きく、小さい体積弾性率

の原因になっていることが分かった。このことは、

例えば、Li イオン電池の Si 系負極材において、Li

原子の Si 微結晶への侵入により結晶部分が膨張し

た場合に、粒界部分がその膨張を吸収し、負極材

全体の体積変化を吸収できることを示唆している。 
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図 1 体積を等方的に 2%膨張させて構造

緩和を行なった時の各原子の変位

結晶 97 99 3

本計算 実験値

表1 体積弾性率 (単位：GPa)

アモルファス 87 60 4

多結晶 52
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