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Czochralski(CZ)法による Si 結晶育成では，結晶

成長条件を適正化することにより，観測可能な

grown-in 欠陥を含まない無欠陥結晶を製造でき

ることが知られている[1]．Si 結晶育成中の点欠

陥や格子欠陥に関する先行研究において理解が

不足しているのが，格子間 Si 原子（I）の凝集に

伴う Iクラスターの形成と，それが Extrinsic 型積

層欠陥へと至る過程に関する知見である．I クラ

スターから Extrinsic 型積層欠陥へ至る過程が解

明されれば，無欠陥領域のプロセスウィンドウを

拡大させるなど CZ-Si 結晶育成技術の洗練につ

ながることが期待できる． 

本研究では，第一原理計算（DFT）の結果を学

習データとして用い，新たに格子間 Si クラスタ

ーの構造探索用のANN (Artificial Neural Network) 

ポテンシャルを作成した[2]．ANN ポテンシャル

の利点を活かして，Iクラスターから Extrinsic 型

積層欠陥へ至る過程の解明を目指すが，本発表で

は，ANN ポテンシャルの計算精度の検証を目的

として，DFT による先行研究[3]で見出されてい

る Iクラスターについて，その構造とエネルギー

の再現を試みた結果を報告する． 

まず，作成した ANN ポテンシャルを用いて，

DFT で得られた学習データと比較した系のエネ

ルギーの平均絶対誤差 (MAE : Mean Absolute 

Error)を算出した．図 1 に ANN ポテンシャルと

DFT の系のエネルギーの相関を示す．MAE は系

のエネルギーが 9.3 [meV/atom]であった．これよ

り，作成した ANN ポテンシャルは DFT の系のエ

ネルギーと各原子に働く力を高精度で予測可能

と言える． 

I1~I4 クラスターについて，DFT で最安定構造

とエネルギーを求め，その構造について ANN ポ

テンシャルで構造最適化を行った．得られた構造

は DFT の結果を再現し，さらに図 2 に示すよう

に，Iクラスターを構成する Si 原子 1個当たりの

形成エネルギーも DFT と定量的によい一致を示

した．これより，今回構築した ANN ポテンシャ

ルは，I クラスターについて高い精度で計算が可

能であることが分かる．なお，図中には古典的分

子動力学法（SWと Tersoff ポテンシャル）の結果

も示している． 

その他の結果については，当日報告する． 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

   

Fig. 1 Correlation energy between ANN potential and 

DFT calculation.  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Fig. 2 Formation energies of I1~I4 clusters obtained 

by ANN potential. 

 

参考文献 

[1] Hourai et al., Mater. Sci. Forum 196–201 (1995) 

1713. 

[2] Yokoi et al., Phys. Rev. Mater. 4 (2020) 014605. 

[3] Carvalho et al., Phys. Rev. B 72, 155208 (2005). 

 

謝辞 

 本研究では，グローバルウェーハズ・ジャパン
株式会社の前田進様にサポートいただきました． 

また，本研究の一部は JST-CREST(グラント番
号 JPMJCR17J1)のご支援により行いました． 

第81回応用物理学会秋季学術講演会 講演予稿集 (2020 オンライン開催)11p-Z12-8 

© 2020年 応用物理学会 13-162 15.7


