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CZ-Si 単結晶育成において，固液界面から固有点欠陥(原子空孔 V, 格子間 Si 原子 I )が取り込

まれる．先行研究では，H ドープによって(i) Si結晶がより V 優勢となる，(ii) 転位クラスターの

形成が抑制される実験結果が報告されている(1)．しかし，H ドープが Si結晶育成中の点欠陥挙動

に与えるこれらの影響について，その理解は不十分である．前報(2)において我々は，第一原理計

算を用いて H 原子が V の形成エネルギーに与える影響について研究した．その結果，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 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．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． 

図 1(a)と(b)に，Si結晶中の H 原子と Iの安定位置を示す．さらに，前報と本報において計算し

た V と Iの形成エネルギー等の値を用い，Jahn-Teller歪みによる配位数の変化と新たに計算した

振動エントロピーを考慮し，末岡ら(3)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 2 に示す．これより，H ドープにより V，I の濃度はともに

上昇するが，その効果は V の方が大きいことがわかる．なお，本計算により得られた Vと Iの濃

度差の増加量の H 濃度依存性は，表 1に示すように先行実験(1)と比較的良い一致を示した． 
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Fig. 1 Two configurations of {I, H} in Si.  

(a) most stable and (b) metastable.  

Si lattice atoms are shown in yellow and 

split-<110> I atoms is shown in red and  

H atom is shown in light blue.   

 

Table 1 Ratio of (concentration difference  

of V and I) and H concentration at Si melting 

temperature. 

Fig. 2 Concentration of V, I at Si melting temperature. 
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