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Siウェーハにイオン注入を施すと，内部に格子

間 Si原子（I）が生成する．この Iはその後の熱

処理によって凝集し，格子間型の拡張欠陥

(Extended Interstitial Defects，EID)へと成長する．

EIDはリーク電流を増加させるため，デバイスの

性能を低下させる．また，ドーパントの増速拡散

や電気的非活性化を引き起こす要因となる．従っ

て，デバイスの高性能化には EID の形成メカニ

ズムを理解することが必須である． 

EIDの構造について，透過型電子顕微鏡(TEM)

や計算機シミュレーションによる先行研究が報

告されている[1]．それによると，代表的な EIDは

[113]棒状欠陥(rod-like defect，RLD)，[111] RLD，

[111] Frank-loop，[001] defectである．また，計算

機シミュレーションを用いて，これらの欠陥の安

定性が比較されている．ただし，計算モデルのサ

イズに制約があることから，現実には有限サイズ

の欠陥であるものの，周期境界条件によって無限

サイズの欠陥に近似して扱われている[2]． 

最近，第一原理計算(DFT)の結果を学習データ

とした Artificial Neural Network(ANN)ポテンシャ

ルは，DFTに準ずる精度での計算が可能であると

ともに，DFTと比較して計算コストの面で非常に

有利であることが報告されている[3]．すなわち，

ANN ポテンシャルを用いることにより，大規模

なモデルを用いた安定性の比較が可能となって

いる． 

そこで本研究では，DFTの結果を学習データと

して構築した ANNポテンシャルを用い，図 1に

断面図を示す全方位を Si 結晶で囲まれた有限長

の EID について安定性を比較した．構築した

ANN ポテンシャルについて，まず I2～I10コンパ

クトクラスターのエネルギーを計算したが，図 2

に示すように DFT と定量的によい一致を示した．

なお，図中に古典的分子動力学法(SW と Tersoff

ポテンシャル)の結果も示すが，DFT，ANNから

の乖離が見られる．コンパクトクラスターとの比

較も含めて，EIDの計算結果は当日報告する． 
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(a) [113] RLD 

(b) [111] RLD 

(c) [111] Frank-loop 

 

 

 

 

(d) [001] defect 

Fig. 1 A cross section of EIDs . 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Fig. 2 Formation energies of I and I2 ~ I10 compact 

clusters obtained by ANN potential. 
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