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我々は，H ドープが CZ-Si 結晶育成中の点欠陥挙動に与える影響について研究を行っている．

前報(1)では，H 原子が原子空孔（V）の形成エネルギーに与える影響に関する第一原理計算を行

い，H ドープにより V の形成が促進される結果を得た． 

本報では，H 原子が格子間 Si 原子（I）の形成エネルギー与える影響について第一原理計算を

行った．計算では，前報と同様に Si原子 64個の立方体モデルを用い，H原子周囲の各近接位置

における Iの形成エネルギーを求めたが，本計算の特筆すべき点として，64 原子からなる立方体

モデルにおけるすべての複合体構造(H-V の配置と H-I の配置)を考慮している．このすべての構

造についてスクリーニングすることで，点欠陥の形成エネルギーを低下させる主要な複合体構造

を求めた．そして，得られた複合体構造について，モデルサイズの影響をより排除するため，Si 

原子 216個の立方体モデルを用いて Vと Iの形成エネルギーを得た．さらに振動エントロピーの

計算も行い，Sueokaら(2)の方法に従って，融点における Vと Iの熱平衡濃度の H原子濃度依存性

を得た． 

その結果を図 1 に示す．これより，H ドープは V のみならず I の濃度も上昇させるが，I への

影響は小さいことがわかる．また，図中には融点における V と Iの濃度差(CV-CI)の H 濃度(CH)依

存性も示している．さらに，CV-CIが CHに比例すると考えて先行実験(3)と比較した結果を表 1に

まとめた．これより，両者は比較的よい一致を示したことから，H ドープによる CZ-Si結晶中の

V 濃度の増加について，H原子周囲の点欠陥の形成エネルギーと振動エントロピーの変化により

定量的に説明できた． 

 

 

 

Table 1 Ratio of CV-CI and CH at Si melting 

   temperature. 

 

 

 

 

                                                 

 

 

 

 

Fig. 1 Concentration of V, I at Si melting temperature. 
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