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【緒言】昇華法による SiC の結晶成長は直接観察や測定が困難な高温環境下で行われるた

め、シミュレーションによる温度・流速分布の予測は大口径・高品質結晶実現への非常に

強力なツールとなる。しかし、一回のシミュレーションには長時間を要し、炉内部材の形

状や各種条件など、温度や流速に影響を及ぼす成長条件パラメータの組み合わせは無数に

存在するため、シミュレーションで最適な条件を見つけるには膨大な時間がかかる。我々

はこれまでに、機械学習を活用して溶液法 SiC 結晶成長の熱流体シミュレーション結果（温

度・流速）を高速で予測するシステムを報告している[1]。この方法を応用し、昇華法の SiC

成長シミュレーションの結果を高速で予測するモデルを構築した。 

【計算方法】機械学習に必要な教師データを作成するため、温度や圧力等、合計５つの成

長条件パラメータをランダムに振った 100 条件のシミュレーションを行った。シミュレー

ション完了後、機械学習を行う領域（図(a)赤枠内）の温度と流速を抽出し、成長条件パラ

メータとそれらの関係について機械学習を行った。 

【結果】図(b)に機械学習で使用した教師データとは別の成長条件パラメータにおける(a)シ

ミュレーションおよび図(c)機械学習によって予測した温度と流速分布を示す。機械学習で

予測した温度および流速の分布は、シミュレーション結果をほぼ再現していることが分か

る。通常のシミュレーションには 20 分程度の時間を要したが、機械学習による予測はわず

かに 0.1 s 程度であった。以上の結果より、昇華法の結晶成長シミュレーションにおいても、

機械学習を活用することで温度・流速分布を高速に予測可能であることが分かった。この

結果は、昇華法 SiC の結晶成長条件の最適化に貢献すると考える。 

【参考文献】[1] Y. Tsunooka et al., CrystEngComm, 20, (2018), 6546. 
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Fig. (a) Schematics of PVT, (b) CFD simulation and (c) prediction by machine learning; arrows and 

color-map are flow direction and temperature distribution, respectively. 
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