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 半導体 Si ウェーハの表面近傍に存在する原子空孔（V）クラスターについて，その物性を理解

することは，Si ウェーハの高品位化のために重要である．V クラスターに関する研究では，密度

汎関数理論（DFT）に基づく第一原理計算が広く使われている．しかし，大規模モデルが必要な表

面近傍の V クラスターを扱う DFT 計算は，計算コストの観点から極めて困難となっている． 
最近，DFTの計算結果をよく再現し，かつ，計算コストが低い人工ニューラルネットワーク（ANN）

ポテンシャルの先行研究が報告されている[1]．我々は，前回までに Si(100)表面用の ANN ポテン

シャルを開発し[2]，さらに大規模な Si(100)表面モデルが計算可能であることを報告した．今回，

V を含む表面モデルの計算結果を学習データに加えた ANN ポテンシャルを作成し，表面構造を持

つ 35 個の V からなる V クラスター（V35）の安定性について計算を行った． 
計算に用いた Si(100)表面モデルと導入した V35 クラスターを図 1 に示す．モデルの原子数は

8,192 個，厚さは 4.21 nm，表面積は 37.70 nm2 である．ANN ポテンシャルで計算した，V35 クラス

ターを含む Si(100)表面モデルの計算結果を図 2(a)表面近傍，2(b)内部として示す．図 2(b)の結果と

比較して，図 2(a)ではV35クラスター周囲の表面側の Si 原子が大きく変位していることがわかる．

また，図 2(a)では V35 クラスターの直上の表面ダイマー構造が乱れていることもわかる．さらに，

形成エネルギーは表面直下では 34.91 eV，内部では 36.69 eV であり，表面直下の方が 1.78 eV 低

かった．これは，表面近傍の Si 原子の方が結合が弱く，V クラスターが形成されやすいためと考

えられる．なお，内部における形成エネルギーは，バルクでの先行研究(約 36 [eV])[3]と近い値を

示した．計算結果の詳細は当日報告する． 
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Fig. 2 A V35 cluster (a) near the Si(100) surface 
and (b) far from the Si(100) surface. 

Fig. 1 Structural models of Si(100) surface  
and V35 cluster. 
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