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Czochralski法による Si単結晶成長の過程では様々な欠陥が形成され，Siウェーハの品質劣化を

引き起こすことが知られている．Si単結晶中に形成される代表的な欠陥は原子空孔と格子間 Si欠

陥であり，これらの欠陥は凝集してボイド欠陥[1]や拡張格子欠陥[2]を形成し，半導体デバイスの

性能に悪影響を与える．半導体中の欠陥に関する解析手法として密度汎関数理論に基づく第一原

理計算が広く用いられる．しかし，第一原理計算ではナノスケールサイズの結晶構造を仮定した

シミュレーションしか実行できず，マクロスケールでの欠陥構造の詳細を解析することは難しい． 

上記の問題点を解決するために，本研究では第一原理フェーズフィールド（FPPF）法を用いた

Si単結晶中の原子空孔欠陥（V）・格子間 Si欠陥の凝集のシミュレーションを実行する．従来のフ

ェーズフィールド（PF）法とは異なり，FPPF法では経験的パラメータを使わずに第一原理計算か

ら得られるクラスター構造のエネルギー値に基づいて PF のシミュレーションを実行でき，先行

研究では Ni−Al合金などの微細構造解析に成功している[3-7]．図 1は任意の Si：V比における Si

の PF変数の分布を示しており，原子空孔欠陥（図 1(a)の青色）や格子間 Si欠陥（図 1(b)の淡い赤

色）が凝集する様子を捉えることができた．FPPF法の計算結果の詳細は当日の発表にて報告する． 
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Fig. 1 PF variable for Si in 

FPPF simulations for (a) Si-

deficient composition 

(Si:V = 1.70:2.30) and 

(b) Si-excess composition 

(Si:V = 2.30:1.70). The color 

bar indicates the silicon 

concentration (0 < φSi < 5). 
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