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【緒言】SiC はパワーデバイス用半導体材料として期待されており、高品質な SiC 単結晶が求め

られている。我々は昇華法に比べ結晶の高品質化が期待できる溶液成長法に着目した。溶液成長

法のプロセスでは溶液の流れや過飽和度が非常に重要であり、しばしば溶液の熱流体の数値シミ

ュレーションが行なわれている[1]。しかし、熱流体解析は計算コストが高く、特定のパラメータ

に対する計算は行えるが網羅的な計算は困難であり、数値計算によ

るパラメータの最適化などは実質不可能である。そこで我々は、機

械学習に注目した。本研究では、機械学習の一つであるニューラル

ネットワークを用いて SiC 溶液成長の熱流体解析結果を高速かつ網

羅的に予測する手法を開発した。 

【熱流体解析】熱流体解析には OpenFOAMを用いた。計算領域は溶

液のみとした。。軸対称の仮定をおいて、定常状態における温度・濃

度・流速を解いた。また成長パラメータは、るつぼ壁界面の 3 点の

温度(2133 K < 𝑇", 𝑇#, 𝑇$ < 2153 K)および結晶回転速度(0 < ω < 150 

rpm)とした。パラメータをランダムに設定し、学習用のデータを用

意するために 300 通りの熱流体シミュレーションを行い、さらに、

機械学習の結果を評価するために、学習に使用しないテストデータ

を 150 通り計算した。計算結果の一例として、流速と過飽和度の分
布を Fig. 1(a)に示す。流れに伴って過飽和度分布が形成されている

様子がわかる。 

【機械学習による予測器の構築】予測器の構築のため、ニューラル

ネットワークによる回帰を行った。解析には TensorFlowを用いた。

特徴量には、4つの成長パラメータに加え、空間的な分布を予測する

ために座標を用い、教師データには 300 通りの計算から得た流速・
過飽和度分布を用いた。さらに、回帰結果の評価として、予測器に

よる予測結果とテストデータとの重相関係数 R を求めた。Fig. 1 に

同じ成長パラメータを用いたときの熱流体解析の結果と、今回構築

した予測器による予測結果を示す。矢印は流速で、コントラストは

過飽和度である。Rの値は、流速(動径方向)・流速(鉛直方向)・過飽

和度についてそれぞれ 0.991・0.989・0.982であり、精度よく予測できていることがわかる。予測
に要した計算時間は 0.1秒程度で、これは熱流体解析の約 10000倍の速さである。また、予測器に

より𝑇", 𝜔の 2 つのパラメータについて、結晶下の鉛直方向の流速の平均値を予測した。このよう

に、機械学習を用いれば知りたい情報の高速かつ網羅的な探索が可能である。 
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Fig.1 Example of (a)Test 

data and (b)its prediction. 

Fig.2 Prediction of vertical 
velocity about 𝑇"	and	𝜔. 
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