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1. 緒言 

薄膜 Si の成膜法としては,プラズマ化学気相成

長  (PECVD) 法 が 幅 広 く 用 い ら れ て い

る.PECVD 法では,成長表面で反射,拡散,吸着,脱
離などの複雑な化学反応を起こしながら Si の積

層が起こる[1]. 
 そこで本研究では,Si 薄膜の成膜過程を明らか

にするため,化学反応を考慮しながら電子・原子

の挙動をシミュレーションできる量子分子動力

学法を用いることにより,Si(001):H 表面での結

晶成長の様子を電子・原子レベルで解析した. 
 
2. 方法 
シミュレーションには,Tight-Binding 近似に基

づく量子分子動力学法プログラム colors を用い

た.また,系の全エネルギーは下式で計算してい

る. 
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im ;原子の質量, iv ;原子の速度, e ;電荷素量, 

ijR ;原子核間距離, ija , ijb ;パラメータ. 
 
3. 結果及び検討 
 Si 薄膜の結晶成長プロセスを解析するため

に ,Si(001):H の成膜シミュレーションを行っ

た.Fig 1 では Si(001):H 表面に SiH3を入射させ

たときの,表面近傍での反応の様子を示す. 
0.0 ps は初期状態である.0.2 ps において表面に

達した 1 個目の SiH3は,終端 H を引き抜き,SiH4

になって気相中へ蒸発した.そして,表面にはダン

グリングボンドができた.続いて,0.8 ps に 2 個目

の SiH3 が表面に達すると,1 個目と同様の反応が

違うサイトで起こった.次に,3 個目の SiH3が表面

近傍に近づくと,0.2 ps で表面にできたダングリ

ングボンドの方向に引き込まれるように移動し

ていき吸着した.その後,SiH3 と表面での化学反応

が繰り返され Si が積層した. 
Fig 2.では,結合の生成・解離の様子を Atomic 

bond population の時間変化のグラフを用いて

示す.Fig 2.からも,0.2 ps 付近で表面 Si と水素の

結合が切れ,SiH3の Si と H の結合が生成し,SiH4

が生成されたことが分かる.また,1.5 ps 付近で表

面Siと 3個目のSiH3の間に結合が生成され,表面

に SiH3が吸着したことが分かる. 
以上より,Si が積層していき水素を含む Si 膜が

成長する過程を再現し,表面にできたダングリン

グボンドが結晶成長において重要であることが

分かった.詳細については当日発表する予定であ

る. 
1-SiH3

2-SiH3

1-SiH4
generation

2-SiH4
generation

1-SiH4

 
(a) 0.00 ps      (b) 0.20 ps       (c) 0.80 ps 

3-SiH3

3-SiH3
deposition H

Si
Depositing Si

 
(d) 1.20 ps      (e) 1.50 ps        

Fig.1 Snapshot of chemical reaction on Si(001):H 
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Fig 2. Time evolution of atomic bond population 
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