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【研究背景】半導体Si中では点欠陥の凝集により様々なクラスタが形成し，その一部はデバイス

性能に影響することが知られている．高集積化がさらに進めば，より微細なクラスタもデバイス

に影響するであろう．空孔系のクラスタを例に挙げると，1990年代に100 nm程度のボイド欠陥[1]

が発見され，その後，2000年前後に空孔起因で形成した20 nm程度の酸素析出物[2]が注目された． 

 一方，クラスタ形成に関する原子レベルの理論的取扱いは，古典論をベースとしたものが大部

分である．従って，量子論的な効果を取り入れることで，修正する余地があると考えられる．こ

のような背景から，我々のグループでは，近年発展した密度汎関数法をクラスタ形成に適用する

ことでこの量子論的効果を明らかにし，微細なクラスタ形成の本質に迫ることを研究の最終目的

としている．本報告では，その入り口としてSi結晶中の複空孔形成を考える． 

【着目点】原子の世界を可視化する量子論的ツールとして，第一原理分子動力学（MD）計算法が

ある．近年の計算機の発達によりその普及が進んではいるが，この計算結果から物理的本質を抽

出するのは難しい．本報告では第一原理MDの代替手法を提案し，その適用例としてSi原子64個か

らなるスーパーセルに2個のVを導入した系を考える。 

【手法】このスーパーセルに2個のVを導入した系にGavartinら[3]の手法を適用すると，図1に示す

ように，等価でない2個のVの配置の組み合わせが9個となる．そこで，各々のモデルにおいて中心

のVを格子位置0に置いて固定し，このVに向かって他方のVが拡散する際の遷移状態を調べた． 

【結果】図2に2個のVの結合エネルギーの距離依存性[4]を示す．図中の番号は，図1に示す他方の

拡散するVの配置を表し，曲線上の△は遷移状態におけるエネルギーを表している．これより，V

に向かって拡散する他方のVは，結合状態間を熱的に遷移することが示された．当日の講演では，

図2のダイヤグラムからさらに読み取れることを議論する． 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

図1 64Siセル中2空孔(白)の全配置.      図2 2空孔の結合エネルギーダイヤグラム． 
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