
P，Bを含んだ Si結晶の積層欠陥エネルギーの第一原理計算

（関西学院大・理工）西谷滋人,戸賀瀬健介,（東北大金研）大野裕,徳本有紀,米永一郎

1. 背景
最近，リン (P)をドープした Si単結晶中の転位芯の分解挙動を，大野らが電子顕微鏡によって
詳しく観察した [1]．図 1は模式図で示した転位の分解挙動の week beam法による電子顕微鏡
像，この幅を測定し集計したヒストグラム，および，それから求めた stacking fault energyの
dopant濃度依存性を示している．それによると Pの dopant濃度が増えるにしたがって転位芯
の分解幅が増加する，つまり stacking fault energyが減少する傾向を示している．一方，Bを
dopantとした場合は，このような依存性は見られない．これは，Pの積層欠陥への拡散による
と考えられる．この仮説を確認するため，第一原理計算で積層欠陥の振る舞いを調べた．

The dissociated segments and constricted ones were clearly

distinguished by a weak-beam TEM technique,
16
as shown in

; pairs of partial segments Figs. 1 b and 1 c and

stacking faults Fig. 1 d , as well as complete segments,

Color online A TEM image of the node between a dissociated

segment and a constricted one; with a 90° edge or b 60° orientation.

The inset in each figure shows a schematic view of the geometry of the

FIG. 4. Color online

orientation . Open triangles and closed circles mean the data for as-

deformed specimens and specimens annealed for 10 h after deformation,
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III. RESULTS

Effects of annealing on the structural nature of disloca-

tions were determined. Many dislocations dissociated into

pairs of partial dislocations with the Burgers vector b of

a /6 112 , bounding a stacking fault ribbon, and the partials

were distinguished by weak-beam TEM.
29

In P-doped Si,

when annealing time tan was rather short, a partial dislocation

with b was invisible and there was no contrast around the

dislocation when the reflection for TEM g was normal to b

Fig. 1 a . On the other hand, when tan was long, some small

regions nearby a partial dislocation exhibited contrast even

when g ·b=0 Fig. 1 b . The additional contrast was ob- enced by n-dopant atoms irrespective of the O effects such as

FIG. 1. Color online TEM images of a dissociated dislocation in Si; doped

with P with a concentration of 3 1019 cm−3, tan= a 0.5 and b 10.5 h or

c nondoped tan=10.5 h . The left, center, and right images in each figure

are, respectively, taken with the reflection g= 02̄2 , 22̄0 , and 202̄ . A

double arrowhead in b indicates a P agglomerate. The structural nature of

each dislocation in a – c is schematically shown in d .

FIG. 2. Color online The histogram of the stacking fault energy

doped with P with a concentration of a 3 1018or b 3 1019 cm

As, d Sb, and e B atoms, or f that for nondoped Si. tan=0.5 h, 3.5 h,

and 10.5 h, respectively, for the bottom, middle, and top data in each figure.

073514-2 Ohno et al. J. Appl. Phys. 108, 073514

segregation energy results from electronic effects. Indeed,

p-type and isoelectronic dopant atoms did not affect the

stacking fault energy Fig. 3 , even though it is suggested

that those atoms also segregate nearby dislocations.

ther study such as high-resolution structural and composi-

tional analyses around stacking faults, to obtain distinct evi-

dences of the segregation of dopant atoms, is necessary to

elucidate the n-doping effect.

V. CONCLUSION

The stacking fault energy in CZ-Si doped with

p-type dopant atoms was determined. The evaluated energyFIG. 3. Color online The stacking fault energy vs the number of dopant
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図 1: 模式図で示したような転位の分解挙動のweek beam法による電子顕微鏡像，この幅を測
定し集計したヒストグラム，および，それから求めた stacking fault energyの dopant濃度依
存性．

2. 計算モデル
図 2の左パネルに示すような積層欠陥を含んだ16層で構成する長周期モデルを作った．ダイアモ
ンド構造の四面体で 2× 2× 16で，No.10siteとNo.11siteの間に四面体構造を崩さない glide-set

の stacking faultが入っている．第一原理計算は VASPで，カットオフエネルギー 1000eV,　
PAW近似を用いた．PおよびBを各層に配置してそのエネルギーを調べた．

3. 結果
図 2の右パネルは第 1層から第 16層を横軸にとり，それぞれの stackingの Si1原子をPに置き
換えた場合の計算結果である．9-12層は cubicの積層から hexagonalの積層に変化している．縦
軸にPをそれぞれの層で置換したモデル (ESF-Si(P))と，Pをいれていないモデル (ESF-Si)と
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図 2: 原子配置の模式図と，それぞれの層の Si一原子を Pと置換した場合のエネルギー変化．

のエネルギー差を表示している．これから明らかなように，10,11層の積層欠陥領域に Pをお
いた場合に，エネルギーは 0.1eV程度下がっている．
一方Bに関しても同様の計算を行った．その結果図 3に示した通り，Bが積層欠陥領域に入っ
た場合は，完全結晶領域にいるよりもエネルギーが高くなる傾向があった．これより，Pは積層
欠陥領域に濃化する傾向が強く，さらに積層欠陥エネルギーを下げる傾向があることがわかっ
た．一方，Bに関してはこのような傾向は見られなかった．これらの結果は，実験結果と整合
しており，積層欠陥エネルギーはPが濃化することによって減少し，Bの場合は，積層欠陥領
域から遠ざかり，エネルギー変化を与えないことが，第一原理計算によって判明した．
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図 3: 原子配置の模式図と，それぞれの層の Si一原子をBと置換した場合のエネルギー変化．
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