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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。そこで、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。これまでに我々は、ニューラルネットワーク

により、SiC 溶液成長の熱流体解析を瞬時にかつ高精度に予測するモデル
を構築することに成功している[1]。このモデルを用いれば、原理的には最
適な入力のパラメータを見いだすことができる。本研究では、この予測モ

デルを用いて、最適な条件を探索するための方法論を確立した。 
【流体解析の機械学習】まず、熱流体解析と機械学習により、予測モデ

ルを構築した。計算する系の概略図および成長のパラメータを Fig. 1に
示す。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。パラメータをランダムに設定し、800
通りの流体解析を行なった。ニューラルネットワークによる回帰には、

特徴量には 8 つの成長のパラメータに加え、400 点の空間位置と結晶部
を考慮するための溶液の有無の情報を用いた。流速・過飽和度分布の予

測モデルを構築した。 
	 成長のパラメータの最適値の探索手法を考案した。Fig. 2にパラメータ最適化の概念図を示す。
まず、適当なパラメータの初期値を与える。予測モデルを用いて、流速・過飽和度分布がただち

に計算できる。次に、流速・過飽和度分布から、理想の成長条件を満たすような目的関数を定義

する。この目的関数が最小となるとき、パラメータは最適値となる。ここで、ニューラルネット

ワークでは目的関数のパラメータ微分は容易に求まる。この微分の

値を用いて、勾配法によりパラメータを初期値から最適値へ近づけ

ていく。この方法では、初期値に依存した局所解に辿り着くことで、

様々なパラメータを探索することができる。 
【パラメータの最適化】ここでは、成長速度が速く、均一に成長し、

るつぼ壁で雑晶を生じない条件を考える。この条件をそれぞれ、結晶

下 1 mmの過飽和度の平均値が大きく、分散が小さく、るつぼ壁近傍
の過飽和度の 2 乗が小さいことに置き換え、目的関数はこれらの和
とした。ランダムに決定したパラメータの初期値を 100通り用意し、
それぞれ最適化した。最適条件における流速・過飽和度の予測の例を

Fig. 3に示す。このように、最適化の方法を用いれば、任意の目的を
達成する様々な条件を多次元のパラメータ空間中から探索すること

ができる。 
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Fig.1 Schematic and 
growth parameters. 

Fig.3 Predictions of 
optimum conditions. 

Fig.2 Schematic of 
optimization. 

第65回応用物理学会春季学術講演会 講演予稿集 (2018 早稲田大学・西早稲田キャンパス)19a-D103-5 

© 2018年 応用物理学会 13-179 15.6


