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 安価で大量生産が可能な太陽電池材料として多結晶シリコンが注目されているが、多結晶シリ

コンのインゴット内部では酸素・炭素・金属元素などの微少量の点欠陥が電子・正孔の再結合を

誘引し、変換効率を低下させるという欠点がある[1]。この問題点を克服するためには、シリコン

粒界における不純物偏析挙動を原子スケールで理解することが重要である。 

 本研究では、シリコン粒界中の不純物点欠陥として知られる炭素偏析に焦点を当てる。近年、

第一原理計算によって、特定のシリコン粒界における炭素偏析挙動が明らかになっている[3,4]。  

先行研究では、200 個程度の原子を含むシリコン粒界構造ユニットセルにおいて、1 個の炭素原子

の偏析挙動について調べられているが、複数個の炭素原子が同時に偏析する場合の計算研究は行

われておらず、シリコン粒界における炭素偏析挙動の理解が不十分である。そこで我々は、人工

ニューラルネットワーク原子間ポテンシャル[4]によるエネルギー計算と遺伝的アルゴリズム[5]

を連携させ、エネルギー的に最安定なシリコ

ン粒界中の炭素原子の配置を、高速かつ効率

的に探索した。Σ27{552}シリコン粒界にお

ける 4 個の炭素原子の同時偏析の例（図 1）

では、約 8820 万通りの偏析パターンの候補

の中から、少ない検証回数でエネルギー的 

最安定構造の特定に成功した。本研究の成果

の詳細は、当日の発表にて紹介する。 
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図 1. Σ27{552}シリコン粒界における 
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