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Czochralski法による Si単結晶育成において，窒素（N）を 1014 atoms/cm3程度の濃度で添加するとボ

イド欠陥のサイズが低下することが知られている．しかし，N 添加により原子空孔（V）の総濃度が 10%程

度増加することや，それにもかかわらずボイド欠陥のサイズが低下するなど[1]，N 添加が Si 単結晶成長

中の点欠陥濃度に与える影響について，メカニズムには不明な点が多い． 

本研究では Si単結晶成長において，固液界面から取り込まれる Nが点欠陥(原子空孔 V，格子間 Si

原子 I)挙動に与える影響に関する第一原理計算を行っている．前報[2]では，Si 原子 64 個からなるモ

デルを用い，N 原子を格子間位置と置換位置に配置してモデルの全エネルギーを求め，その結果から

N 原子の最安定位置を決定した．次に Sueoka らの方法[3]に基づいて N 原子の周囲に V を配置し，N

が Vの形成エネルギーと熱平衡濃度に与える影響について研究した．本報では，N原子が Iに与

える影響について同様の計算を行い，Vとの比較を行った． 

前報と本報を併せて，主要な結果は以下の通りである．(1) Si結晶中における単独Nの安定位置は，

図 1に示す[161]D-site，B-site，Sub-siteの 3通りであり，[161] D-siteが最安定である[2]．(2) 図 2に示

すように，N 原子周囲の独立な 36 箇所の I の形成エネルギーも低下する．(3) 格子間 N 原子の近傍

に Vを配置して構造最適化を行うと N原子は置換位置に移動する場合があり[2]，置換N原子の近傍に

Iを配置して構造最適化を行うと N原子は格子間位置に移動する場合がある． 

学会では，N ドープが点欠陥の熱平衡濃度へ与える影響についても報告する． 
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Site of I around N atom

Fig. 2 Formation energy of I around N atom in Si model. 
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Fig. 1 Atomic configuration of N atom in Si model. 
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