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ナノスケールのデバイス設計に、機械学習によるモデル化を組み込むことで、煩雑な物理計

算による計算コストの低減と、系の特徴量の抽出などを通した新たな設計手段への拡張が試み

られている [1,2]。しかし、精度の良いモデル構築のためには、目的に応じて機械学習の手法

や特徴量を適切に選ぶ必要があり、その指針確立は未だ課題である。我々は、これまで量子効

果を含む電子波動関数の時間発展計算に着目し、機械学習の適用を検討してきた。具体的には、

半導体デバイス中のチャネル領域を模した２次元のポテンシャル場での電子ダイナミクスの計算結果

から、不純物分布を入力とし電子の透過率を予測できるモデルの作成を、ランダムフォレスト（RF）およ

びニューラルネットワーク（NN）を用いて行ってきた[3]。それぞれのモデルについて平均絶対誤差を

比較し、不純物数個程度でその座標をベースとした入力の場合には、RF の方がより良い精度を与え

るという結果を得ている。今回は、両者の比較から得られた知見を踏まえ、RF による更なる高精度モ

デルの作成に取り組んだ結果と、NN の得意とする画像列の学習を、電子密度の時間変動に適用し、

電子のダイナミクスから不純物分布を予測するモデル構築に取り組んだ結果を報告する。 

RF によるモデルの高精度化のために、得られている学習データの性質の詳細な検討を行っ

た（Fig.１）。エネルギーごとの透過率の分布や、これまでに用いてきた不純物間の距離などの

特徴量と透過率間の相関を比較した結果、不純物密度の高い領域でのポテンシャルの局所的増

大に起因する透過率のばらつきと相関のあるパラメーターの選択が、高精度化のために重要で

あることを明らかとした。 

また、電子密度の時間発展の画像列から不純物分布を予測することを目指し、NN を用いた

モデル化に取り組んだ（Fig.２）。畳み込み NN によるモデル化を行い、画像列を個別に入力と

した場合、画像列の平均を入力とした場合、さらに時系列の因果性を取り込んだ場合を比較し

た結果を報告する。 
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Fig.１予測データの透過率曲線（50 デー
タ）とエネルギーごとの透過率の分布と
予測結果（左から E=41, 100, 204 [meV]） 

Fig.2 電子密度の時間発展（左）と不純物分布

（中央）および、ある時刻の電子密度（枠内）

から予測された不純物分布（右）。 
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