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未来社会において高度化する多様な性能要件に応えうる材料創製には、従来にない革新的な材

料開発手法の構築が求められている。我々の研究は、結晶構造と元素構成が極めて単純なシリコ

ン結晶を研究対象としており、そのようなの研究開発戦略とは合致しないと感じられるかもしれ

ない。しかし、単純なシリコン結晶であっても、多結晶を扱うと組織や粒界の多様性により研究

対象は飛躍的に複雑化し、多くの未解明の課題に直面する。我々は、大量の実用多結晶ウェーハ

に対するデータ収集・機械学習・理論計算の連携により、多結晶材料の高性能化に有用な「多結

晶材料情報学」の学理を、シリコンをモデル材料として構築し、さらに他材料への横展開を目指

して研究を進めている。 

これまでに、大量の多結晶ウェーハの蛍光イメージに画像処理を行い、さらに 3 次元再構成を

行うことにより、多結晶インゴット中の組織と欠陥の複雑な分布を 3 次元可視化する手法を構築

した 1)。また、多結晶ウェーハに対し、白色照明の入射角を変化させて多次元反射イメージを収集

し、機械学習による領域識別を含めた画像処理を適用することで結晶粒界の抽出を可能とした 2)。

これらを併せることで、多結晶材料の性能に大きな影響を及ぼす転位クラスター発生点の網羅的

な抽出や、幾何学的な特徴の調査を進めており、粒界の重要性が明らかになっている。特徴の抽

出にあたっては、学習済みニューラルネットワークの転移学習を適用する手法についても検討を

行っている 3)。その精緻化や物理的な解釈には結晶学的な情報が不可欠と考えており、多次元光

学イメージから機械学習により結晶粒方位を高精度に予測する手法の開発も進めている 4)。 

マクロ解析から抽出した特徴領域について、ミクロ～原子レベルでの構造や物性解析が可能な

新たな方法論を開発・適用し、マクロ特性の起源の解明を目指している。具体的には、シリコン

の一般粒界に対して汎用性の高い人工ニューラルネットワーク原子間ポテンシャルを構築 5)し、

大規模かつ高シグマ値の粒界に対しても妥当な粒界構造の予測に成功している。さらに、熱処理

条件によって原子構造が変化する粒界において実験と計算の明確な対応が得られている 6)。一般

粒界の電気的特性として、粒界の傾斜角の効果を取り入れた光照射時の粒界近傍のキャリアシミ

ュレーションと蛍光強度プロファイルにより、キャリア再結合速度の定量評価を可能とした 7)。 

さらに、多結晶成長における核形成 8)や組織形成過程の解析 9)、結晶成長の精密制御のための多

点データ計測の最適化 10)、シミュレーション高精度化のためのデータ同化など、粒界制御を含め

た多結晶成長制御の高度化についても検討を進めている。 

本研究は、JST CREST(JP MJCR17J1)の支援を受けたものである。 
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