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 半導体中の不純物の高濃度での形態（クラスター）を調べることは応用上非常に重要な

ことである。しかしながら、基板半導体元素に対して、元々多くとも数％程度しか存在し

ない不純物原子によって形成されるクラスターは更に少なく、これまで種々の観測手段を

もってしても検出は難しいものであった。ところが最近、高輝度放射光施設ＳＰＲＩＮＧ

８を利用して照射光の強度を上げることによってクラスター濃度の低さを補い、ドーパン

ト導入プロセスの違いに依存して生成されるホウ素（Ｂ）欠陥のＸ線光電子分光（ＸＰＳ）

測定が筒井等のグループによって行われた[1][2]。一方で、理論的には半導体中欠陥の定量

的に信頼性の高いＸＰＳ計算はこれまでのところなされていなかった。この原因は計算の

境界条件を十分に評価しなかったためである。 
  本研究では、screened core-hole 擬ポテンシャル[3]を用いたΔＳＣＦ法により B1s コア電子

のＸＰＳ束縛エネルギーを計算し、境界条件を評価して定量的に 0.1eV まで収束しているこ

とを確認した[4]。この条件を満たすために、５１２Ｓｉ原子からなるスーパーセルを採用

した。 
  図中の曲線は、イオン注入によって形成され

たＢクラスター起因のＸＰＳ実験のスペクトル

[5]である。縦線は、可能な候補クラスターに対

してＸＰＳ計算を行った中から同定したクラス

ターの束縛エネルギーを示している。置換配置

(substitutional) Ｂより大きな束縛エネルギーを

もつピークは、八面体Ｂ６ではなく、二十面体

Ｂ１２クラスターと同定され、著者の一人（山

内）の所属していたグループの実験並びに理論

計算とも整合している。また前述の筒井等によ

るプラズマドーピング法によって導入されたＢ

欠陥についても良好な結果が得られている。 
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