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Si結晶育成中に添加した窒素（N）は原子空孔（V）の凝集を抑制し，ボイド欠陥のサイズを低

下させる[1]．最近，CZ法に起因して Si結晶中に取り込まれる酸素（O）濃度の上昇に伴い，Nに

よるボイド抑制効果が弱まることが報告された[2]．しかしながら，N，V，O が関与したこれらの

現象に関して系統的な解析は行われておらず，メカニズムには不明な点が多い． 

本研究では，Si結晶中の N, V, Oが関与する一連の複合体について，第一原理計算を行っている．

前報[3]では，Oが N-V 複合体の構造変化に与える影響について，エネルギー障壁を比較すること

で考察した．本報ではこれまでの総括として，計算結果から推定した Nのボイド抑制効果と Oが

その効果を弱めるメカニズムを考察する． 

Fig. 1に計算によって得られた複合体の安定構造と結合エネルギーをまとめた．ST-0，ST-1，ST-3，

ST-5，ST-6，ST-7は N-V 複合体の安定構造である．この中で，ST-0, ST-3, ST-6はそれぞれ N2, N2-V, 

N2-V2 の最安定構造である．また ST-1は構造変化によって ST-3に変化する場合と，2個目の V と

の結合で ST-5や ST-7に変化する場合が考えられる．そこで，N-V 複合体が Oと結合するタイミ

ングとして ST-0, 1, 3, 6の 4通りを考えた．  

予稿に結果を示さないが，エネルギー障壁の結果も考慮すると，次のようなボイド抑制メカニ

ズムが推察される．Nと V との反応において Nは N2, N2-V, N2-V2 と成長して安定化するが，一

旦 N2-V や N2-V2 が最安定構造を形成すると，V が N-V複合体から解離するには大きな障壁を超

えるエネルギーが必要となる．結果的にボイド形成に関与する V が減少することで，ボイドのサ

イズが小さくなる．さらに Oとの反応では，N原子の周囲で Oが安定化すると，O周辺の原子が

動きにくくなり，複数種の N-V-O複合体が形成される．最安定構造以外の複合体では Nが V を

束縛する力も弱くなるため，ボイド形成に寄与するフリーな V が増加すると考えられる．これが 

O が Nのボイド抑制効果を低下させる要因となる． 
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Fig. 1 Stable structures and binding energy of N-O-V complexes (N: blue balls, O: red balls,  

Si: yellow balls). 
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