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種結晶成長法における転位密度の数値解析 
 

中野 智 
 

 

要 旨 

太陽電池用シリコン結晶の成長において、転位は結晶の品質を低下させる大きな要因である。

よって、シリコン結晶の品質の向上には、転位密度の精密な制御が重要である。今回、代表

的な結晶成長方法の 1 つである種結晶成長法において、異なる結晶方位を持つ種結晶を用い

た場合における転位密度の 3 次元数値解析を行った。その結果、種結晶の結晶方位と転位密

度との関係について、いくつかの知見を得た。 
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１. はじめに 

現在、世界は深刻なエネルギー問題や、地球温

暖化といった環境問題を抱えている。このような

中、再生可能エネルギーの重要性が注目されてお

り、太陽光発電はこれらの問題を解決可能な発電

方法の 1 種である。この太陽光発電を普及させる

ためには、さらなるコスト削減や変換効率向上が

重要である。一方向性凝固法は、太陽電池用多結

晶シリコンインゴットの代表的な結晶育成方法

の 1 つである。この方法は、低コストで大量生産

が可能だという特徴を有している。結晶の塑性変

形は、ある特定の結晶学的な面に沿って特定の方

向に原子が移動することである。この面をすべり

面、方向をすべり方向という。通常、金属の結晶

内部には原子の並びが線上に乱れた領域が存在

し、この線欠陥を転位と呼ぶ。この転位密度が、

太陽電池の変換効率にとって大きな問題となっ

ており、その低減が大変重要になっている[1]。 

シリコン結晶の品質の向上を目的に、様々な結

晶成長法が用いられているが、代表的な方法の１

つとして種結晶を用いた結晶育成法[2-3]に注目が

集まっている。これは、単結晶シリコンの種結晶

を坩堝底部に設置し、多結晶シリコン原料を坩堝

に充填した後、一方向性凝固法を用いて結晶成長

を行う方法で、単結晶シリコンと同程度の変換効

率の結晶（疑似単結晶シリコン）を育成する方法

である。しかし、種結晶成長法を用いた場合でも、

坩堝底に設置した種結晶間から転位が発生する

点、また、結晶上部において転位密度が高くなる

点などが問題となっている。また、この種結晶の

成長方位によって、すべり面やすべり方向も変わ

るため、種結晶の成長方位は、結晶中転位密度に

大きな影響を及ぼすと考えられる。 

応用力学研究所結晶成長学分野は、結晶成長メ

カニズムの解明に取り組んでおり、種結晶の結晶

方位が結晶中転位密度に及ぼす影響について明

らかにすることを研究テーマの 1つに掲げている。

今回、当該研究に係る支援として、すべり面・す

べり方向、および結晶成長方位を考慮した数値計

算コードの開発と計算データの解析に携わった

ため、その内容について報告する。 

 

２. 数値計算方法 

図 1に今回の数値計算の対象として使用した小

型炉の炉内構成図を、図 2 に数値計算で用いた結

晶成長プロファイルを示す。数値計算に適用した

結晶成長条件は以下である。石英坩堝（部材番号

3）の底部に種結晶を設置し、シリコン原料を充填

する。ヒーターを用いて原料を加熱し、融解後に 

ヒーター位置を上昇させて結晶を育成するヒー

ター位置制御法（トラベリングヒーター法）を用

いて結晶成長を行った。結晶凝固終了後はヒータ

ー位置を一定にし、ヒーターパワーを降下させて 

結晶を冷却した。ヒーターは天井ヒーター（部材 
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番号 12）と横ヒーター（部材番号 13）を用いて

いる。 

本数値計算では、炉内構造物を 15 のブロック

に分割し、全ての部材の熱伝導、熱輻射の計算を

行い、融液対流も考慮した 2 次元非定常総合伝熱

解析を行っている。これにより、炉内全体の温度

分布や融液対流の流れを算出した[4-6]。次に、数値

計算によって得られた結晶温度分布から結晶中

熱応力を求め、Haasen-Alexander-Sumino(HAS)

モデル[7-8]を適用した数値計算コードを用いて、結

晶中の転位密度分布を求めた[9-11]。計算の詳細を

以下に示す。 

数値計算により算出した応力成分を用いて、各

すべり方向のせん断応力[12]を求め、Orowan の式

を用いて求めた塑性ひずみ速度  
pld dt を以下に

示す[13]。 
( )

( ) ( ) ,pl
m

d
N v b

dt


 

ε
 (1) 

mN 、、b、vは、それぞれ転位密度、すべり

方向、バーガーズベクトル、転位のすべり速度で 

ある。すべり方向の可動転位密度の式を以下に

示す。 eff は実効応力、K、 *K は増加係数を表し

ている[9-11]。 
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転位のすべり速度vの式を以下に示す。

( )
( )

0
0

( ) exp( ),eff m

b

U
v v

k T


 


                (3) 

0 5000 /v m s、 0 1 MPa 、 5 18.617 10  bk eVK  、

1m 、 2.2U eV  [14]である。 

実効応力の式他を以下に示す。 

( ) ( ) ( ) ( ) ,eff i b
          (4)           

( ) ( ) ( )( ),i m ib a N N  




    (5) 

( ) ( ) ,b mb A N 




    (6) 

  は分解せん断応力、  
i
 は短領域の障害を越

えるのに必要な応力、  
b
 は可動転位によって生

じる長領域の弾性応力である[9-11, 14]。 

すべてのすべり方向の転位密度と塑性ひずみ

を計算後、合計の転位密度と塑性ひずみを求めた。
 n 、  m は、それぞれすべり面とすべり方向の単 

位ベクトルである。 
12
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図 1 結晶成長炉内構成図 

 

 
図 2 結晶成長プロファイル 
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３. 結果・考察 

図3(a), (b)は、結晶成長方位[001]、[111]を用い

た場合における転位密度分布の数値計算結果で

ある。図より、[001]を用いた場合の方が転位密度

が大きくなることがわかった。これは、結晶成長

方位とすべり系の関係が大きく影響を及ぼして

いると考えられる。詳細を以下に記載する。 

図 4 に結晶成長方位[001]、図 5 に結晶成長方

位[111]を用いた場合の(a)結晶上部、(b)結晶中心

部、(c)結晶底部における転位密度分布の水平方向

断面図を示す。用いた 2 種の方位に関する詳細は

後述する。図 4(a)、(c)、および図 5(a)、(c)より、

転位密度が大きい結晶上部、結晶底部では、転位

密度分布は軸対称形状になることがわかった。こ

れに対し、図 4(b)、図 5(b)より、転位密度が小さ

い結晶中心部では、結晶成長方位[001]を用いた場

合は 4 回対称形状、結晶成長方位[111]を用いた場

合は 3 回対称形状になることがわかった。これら

転位密度分布の形状の違いについて解析を行い、 

その原因について考察した。 

図 6 に結晶成長方位[001]を用いた場合におけ

るすべり面とすべり方向を示す。シリコンには 12

のすべり方向があることがわかっているが、結晶

成長方位とすべり面、すべり方向の関係によって、

転位密度分布の形状も変化すると考えられる。こ

の解析結果を以下に示す。 

図 7 に結晶成長方位[001]を用いた場合におけ 

 

(a) 

 
(b) 

 

図 3 結晶成長方位(a) [001] 、(b) [111]を用い

た場合における転位密度分布図 

  

(a) 

    

(b)                 (c) 

 

図 4 結晶成長方位[001]を用いた場合の(a)結

晶上部、(b)結晶中心部、(c)結晶底部に

おける転位密度分布の水平方向断面図 

 

  

(a) 

    

(b)                 (c) 

 

図 5 結晶成長方位[111]を用いた場合の(a)結

晶上部、(b)結晶中心部、(c)結晶底部に

おける転位密度分布の水平方向断面図 
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るすべり面・すべり方向と結晶中心部における転

位密度分布との関係を示す。各すべり方向が影響

を及ぼした転位密度分布図をそれぞれ図 7(b)、(c)

に示す。各すべり方向が影響を及ぼす転位密度分

布の形状より、図 7(b)、(c)の 2 つのグループに分

類することができる。図 7(a)の結晶中心部におけ

る転位密度分布の水平方向断面図の赤丸部分の

転位密度について着目した場合、図 7(b)に示され 

 

 

 

図 6 結晶成長方位[001]を用いた場合におけ

るすべり面とすべり方向 
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(a) 結晶中心部における転位密度分布の水平

方向断面図         
         

 
(b) すべり方向 1、2、5、6、7、9、10、11 

により発生した転位密度分布図 
 

 

(c) すべり方向 3、4、8、12 により発生した転

位密度分布図 

 

図 7 結晶成長方位[001]を用いた場合におけ

るすべり面・すべり方向と結晶中心部に

おける転位密度分布との関係 
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ているすべり方向 1、2、10、11 の 4 つがこの領

域の転位密度分布に影響を及ぼしていることが

わかった。 

 図 8 に結晶成長方位[111]を用いた場合におけ

るすべり面とすべり方向を、図 9 に結晶成長方位

[111]を用いた場合におけるすべり面・すべり方向

と結晶中心部における転位密度分布との関係を

示す。図 9(b)-(d)に、各すべり方向が影響を及ぼし

た転位密度分布図をそれぞれ示す。転位密度分布

の形状より、図 9(b)-(d)の 3 つのグループに分類

 

 

図 8 結晶成長方位[111]を用いた場合におけ

るすべり面とすべり方向 
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(a) 結晶中心部における転位密度分布の水平

方向断面図 
 

 
(b) すべり方向 1、2、4、5、7、8 により発生

した転位密度分布図 
 

 

(c) すべり方向 3、6、9 により発生した転位密

度分布図 
 

 

(d) すべり方向 10、11、12 により発生した転

位密度分布図 
 
図 9 結晶成長方位[111]を用いた場合におけ

るすべり面・すべり方向と結晶中心部

における転位密度分布との関係 
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することができる。これらの中で図 9(d)に着目す

ると、すべり方向 10、11、12 は、転位密度の発

生に寄与していないことがわかる。これは、すべ

り方向 10、11、12 が[111]面に対して垂直である

ため、転位の発生に寄与できないと考えられる。

図9(a)の結晶中心部における転位密度分布の水平

方向断面図の赤丸部分の転位密度について着目

した場合、図 9(b)、(c)に示されているすべり方向

1、3、4、6 の 4 つがこの領域の転位密度分布に影

響を及ぼしていることがわかった。このように、

種結晶の成長方位とすべり面、すべり方向の関係

によって、発生する転位密度分布に差が生じると

いう知見が、今回の数値解析により得られた。 

 
４. 結論 

種結晶の結晶方位が結晶中転位密度に及ぼす

影響について明らかにすることを目的とした研

究において、技術支援として、結晶成長方位を考

慮した数値計算コードの開発と計算データの解

析を行った。 

その結果、結晶成長方位[001]を用いた場合の方

が結晶成長方位[111]を用いた場合より、転位密度

が大きくなることがわかった。さらに、結晶成長

方位とそれに対する結晶のすべり面、すべり方向

との関係が、転位密度分布に大きく影響を及ぼし

ていることも判明した。加えて、結晶成長方位が

異なると、特に転位密度が低い場合において、転

位密度分布形状が異なることが明らかになった。 
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