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a-Si1-xCx:Hは，約 1.4~2.2 eVのバンドギャップを持つワイドバンドギャップ半導体であり，薄膜 Si太陽電池へ

の応用が期待されている．一方で，a-Si1-xCx:H は C 原子濃度及び結合状態によって光学的特性が変わること

から，原子レベルでの膜構造の制御・高品質化が求められている．しかし，sp2 及び sp3 結合をもつ C 原子を

含むため， sp3 結合のみで構成される a-Si:H の成長機構[1]に比べ，結合形態及び成長機構は複雑であるこ

とから，その成長機構は解明されていない．そこで，a-Si1-xCx:HのCVD成長機構を解明することを目的として，

我々が開発した self-consistent charge density-functional tight-binding (SCC-DFTB)分子動力学プログラムを用

いた CVD シミュレーションを行った．SCC-DFTB 法[2]は，従来の TB 法に比べ長距離クーロン項を含んでおり，

電荷に対して自己無撞着に解くことから，電荷移動の大きいイオン性結晶の高精度な計算が可能である． 

CVD 成長シミュレーションを行うために，SiH3及び CH3ラジカルを一定割合で Si(001):H 表面に 2.0 ps の間

隔で連続的に照射した．Fig. 1 に CH3/(CH3+SiH3) = 0.5 及び 0.8 における 40 ラジカル照射後のスナップショッ

トを示す．CH3/(CH3+SiH3) = 0.5のとき，Si原子がC原子より多く吸着し，Si-richな第一層目が形成された(Fig. 

1a)．一方，CH3/(CH3+SiH3) = 0.8 のとき，C 原子が Si 原子より多く吸着し，C 原子を多く含む第一層目が形成

された(Fig. 1b)．また，CH3-rich な成長では，第一層に吸着した C 原子が基板内へ侵入し，入れ替わるように

基板一層目の Si 原子は成長層に押上げられた．これは，基板が炭化されたことを示しており，実験結果と一致

している[3]．次に，Fig. 2 に CH3濃度と成長層の結合割合の相関を示す．Fig. 2 より，CH3濃度の増加とともに，

Si-Si 結合が減少し，Si-C 結合が増加していることがわかる．一方で，C-C 結合は，CH3-rich な成長においても

顕著な増加は見られなかった．これは，表面吸着後の C 原子が基板内に侵入することによって優先的に Si-C

結合を作り，sp3 結合ネットワークを形成するためであると考えられる．結果及び考察の詳細は当日発表する． 
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Fig. 2 Bond fraction in a-Si1-xCx:H thin films. Fig. 1 Snapshot of a-Si1-xCx:H growth simulations 

with CH3/(CH3+SiH3) ratios of (a) 0.5 and (b) 0.8.
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