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研究実績 

の概要 

1. 研究背景と目的 

本研究の最終目的は，高品位なCMOS (Complementary Metal Oxide Semiconductor)イメー

ジセンサの製造に資する不純物ゲッタリング技術を開発することである．第一原理計算の

結果を機械学習させることにより，第一原理計算では困難な“不純物金属の拡散挙動”を

扱うことを可能とする材料計算手法を開発する．この手法により半導体Si結晶中の金属原

子の人工ニューラルネットワーク（ANN）ポテンシャル関数を作成し，さらにそれを用い

て大規模な動力学計算を行うことにより，ゲッタリングのメカニズムの解明を目指す．  

※ 次ページに続く 



 

研究実績 

の概要 

２．研究成果の概要 

名古屋大学と共同で開発し

た ANN ポテンシャルの構造を

図1にまとめる．これにより，

大規模な計算モデル中の原子

配置の最適化やエネルギーを

求めることが可能となる．な

お，初年度は Si 原子のみから

構成される1元系を扱い，次年

度から金属を含む 2 元系以上

を扱うことにした． 

             図1 開発したANNポテンシャルの構造 

 図2に計算例として，Si

原子空孔クラスターの3形

態の探索結果を示す．従来

の計算法（第一原理計算や

古典的分子動力学法）で

は，このような構造を短時

間で探索することはでき

なかったが，本手法では 2

～3分で 1 つの構造を見つ

けることができた． 

図2 探索できたSi原子空孔クラスター構造 

 

３．研究成果および外部資金の取得状況 

本研究に関連する成果を下記の学術誌に投稿し，採択された．また，ゲッタリングに関

する国際会議GADEST2019において招待講演（2019年9月，ドイツ）を行った．なお，本

研究を発展させたテーマで科研費基盤研究Aに応募した． 

 

４．今後の計画 

金属を含む2元系のANNポテンシャル開発が次年度の課題であり，最終的にはゲッタリ

ング技術の開発へ活用する． 
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