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実験の検討 

調査研究実績 

の概要○○○ 

１． 研究背景と目的 

本研究では，我が国が世界の 65%シェアを有する半導体シリコン基板に注目し，次世代

の 450mm 直径シリコン結晶で問題となる熱応力が点欠陥挙動に与える影響を明らかにす

ることを目的としている． 

昨年度，等方的な熱応力下での点欠陥の形成エンタルピーの計算技術を確立した．その

結果，熱圧縮応力によってボイド欠陥が増加することを初めて予測し，産業界にもインパ

クトを与えた．なお，この成果は学術論文（K.Sueoka et al., J. Appl. Phys., 111, (2012) 

093529）に掲載されており，かつ科研費基盤研究にも採択されたことから独自性がある．

この結果は定性的には正しいものの，現実の熱応力はシリコン結晶の部位によって平面応

力であったり，1軸応力であったりする．従って，ボイド欠陥密度とサイズの予測確度を向

上させるためには，応力の種類として平面応力あるいは1軸応力下における点欠陥の第一原

理計算が必要である． 

今年度は，育成中シリコン結晶の固液界面の大部分の領域が平面応力であることを考慮

し，平面応力が点欠陥挙動に与える影響について研究した． 

 

２．研究成果の概要 

原子空孔あるいは格子間シリコン原子を計算モデル中に導入し，構造最適化により形成

エネルギーと緩和体積を求める．この計算を平面応力（Plane）あるいは等方性応力

（Isotropic）を変化させながら行うことで，点欠陥の形成エンタルピーの応力依存性のデー

タを得る． 図1に得られた結果を示す．横軸は熱応力（平均応力）を，縦軸は応力 = 0を

基準としたエンタルピーの変化量を示している．形成エンタルピーが低いほど，その点欠

陥は形成されやすいことになる． 
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図1 原子空孔（左図）と格子間シリコン原子（右図）の平均応力依存性 

 

無欠陥のシリコン結晶を実現するための指標として(v/G)critがある．この値が小さいほ

ど，シリコン結晶には原子空孔が形成されやすくなる．図1の結果を用い，(v/G)critの熱応

力依存性を求めた結果を図2に示す．左図と右図は異なる結晶育成炉を対象としており，

シンボルは実験結果，実線と点線が計算結果である．これより，今回得られた平面応力

（Plane）の計算結果は実験結果と素晴らしく一致していることがわかる． 
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図2 (v/G)critの熱応力依存性（実験と計算の比較） 

 

３．研究成果および外部資金の取得状況 

本研究成果を応用物理学会で発表（平成26年3月19日）するとともに，査読あり学術論文

（ECS Solid State Letters）に投稿した．また，5月フランスと10月メキシコで開催される半

導体関連の国際会議から招待講演を依頼された．なお，本研究は科研費基盤研究の枠内で

も行っており，平成27年度まで助成を受けることが決まっている． 

 

４．今後の計画 

グロ―バルウェーハズ・ジャパン株式会社において，本研究成果をSi結晶の高品位化に

反映させる． 
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