
半導体プロセスのための人工知能融合吸着シミュレータの開発 

The development of artificial intelligence fusion adsorption simulator for semiconductor 

process 
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Si は半導体材料の代表として位置付けられ、その物理的・化学的特性が様々な面から研究され

ており、表面の構造解析、電子状態解析も原子レベルで進んでいる。その中でも、多用な温度特

性や吸着分子との相互作用など、課題は多い。 

モンテカルロ法は確率論と古典力学を用いて、状態が変化しなくなるまで分子の発生や移動な

どの施行を連続して行うことで、系の平衡状態を計算するための手法である。 

分子に初期位置を与えたあと乱数を発生させ、①分子の発生、②分子の移動、③分子の回転、

④分子の消滅の中から、次に行う試行を決定する。この試行を行ったことによるエネルギー変化

を調べ、温度条件などによって決定される採択確率を用いてこの試行を採択するかどうかを決定

し、選択した試行が不採択とされた場合には原子の位置を試行を行う前の位置に戻す。 

この一連の操作を平衡状態になるまで数万回～数百万回行うことで、分子の吸着サイトやエネ

ルギーなどをシミュレーションすることができる。この手法を用いて、様々な温度や濃度、多成

分の吸着についても計算することができる。 

計算時には Lennard-Jonesポテンシャル(CVFF)や電荷などのパラメータを用いる。化学吸着を考

慮したパラメータも入力できるが、従来その値は独自に開発した超高速量子分子動力学シミュレ

ーションを用い、経験的に試行錯誤を重ねながら手動でパラメータを決定していた。それを更に

人工知能を用いてフィッティング作業を自動化し，より理論的に目標値を十分に満たす計算結果

を得、その値をモンテカルロ吸着シミュレーションに用いるシミュレーションの開発を行ってい

る。 

 

 

 

 

 

 

 
fig1. H2O adsorption on the Si3N4 surface 
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