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研究成果の概要（和文）：金属原子の移動・拡散が引き金になる配線材料のエレクトロマイグレ

ーション(EM)は、半導体デバイス寿命に直接影響しており、半導体のさらなる微細化と高集積

化において危急の解決課題である。本研究では、新規超高速化量子分子動力学法に基づき、電

子 wind force により原子および空孔が移動する EM現象を電子・原子レベルで直接解析する手

法とともに、動的モンテカルロ法との融合による実践的配線寿命予測シミュレータの開発を行

った。 

 
研究成果の概要（英文）：The electromigration (EM) of the wiring material from which 

movement and diffusion of a metal atom become a trigger has influenced the semiconductor 

device life directly, and is a critical solution subject in the further miniaturization and high 
integration of a semiconductor. In this research, the practical wiring life prediction 

simulator by integration with the kinetic Monte Carlo method was developed based on the 

novel ultra-accelerated quantum chemical molecular dynamics method to analyze directly 

EM phenomenon which atoms and holes move by the electron wind force in an electron and 

an atomic level. 
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１．研究開始当初の背景 

EM 現象は高密度電子流(電子 wind force)
により金属原子が力を受け、移動・拡散して
いく現象である。半導体配線の信頼性を向上
させるため、EMを理論的に解析できるシミュ
レーション手法の開発が望まれていた。 

弘前大学・笹川らのグループでは、EMによ
る金属配線材料の損傷を支配するパラメー
タにより原子流束を導出し、2 次元有限要素
解析に展開することで、M 損傷が生じない限
界電流値「しきい電流密度」現象のシミュレ
ーションに成功している(日刊工業新聞、
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1995 年 ; Sasagawa and Fukushi, Proc. 
IPACK2007, 33237)。しかし、この手法で用
いているパラメータは実験結果に合うよう
にフィッティングされたものであり、電子レ
ベルでの知見、すなわち量子化学計算により
電子相互作用をあらわに取り扱う理論的手
法には立脚していない。 
このように、その重要性にもかかわらず、

EM 現象は未だ現象論的な解明がなされてい
るのみで、電子・原子レベルで研究した例は
皆無である。一方で、電子・原子レベルでダ
イナミクスを扱う方法として、第一原理分子
動力学法がよく知られているが、計算コスト
が非常に高いため比較的小規模なモデルで
量子ダイナミクス計算を実施することが多
い。実際、量子分子動力学法で EM 現象を扱
った例は皆無であった。 
 
 

２．研究の目的 

申請者らがこれまで予備的に開発してき
た、電子 wind force 効果による原子移動ア
ルゴリズムをさらに精密化・定量化させ、配
線材料の EM 現象における原子移動性を電
子・原子レベルで解明すると同時に、動的モ
ンテカルロ法による実スケール配線 EM シミ
ュレータを定量化することで、量子論に基づ
く新規な配線寿命予測シミュレータの開発
を目指す。 
(1) 申請者らがこれまで予備的に開発して
きた電子 wind force 効果による原子移動ア
ルゴリズムをさらに精密化・定量化させるこ
とを第 1の目的とする。これにより、様々な
配線材料の EM 現象における原子移動性を電
子・原子レベルで解明可能となる。 
(2) 動的モンテカルロ法による実スケール
配線 EM シミュレータを定量化し、量子論に
基づく実践的配線寿命予測シミュレータを
開発することを本研究の第 2 の目的とする。
これにより、電子レベルから実際のデバイス
スケールまで一貫させた、いわゆるマルチス
ケールシミュレーション技術を実現する。 
 

 

３．研究の方法 

(1) 電子 wind force 効果による原子移動ア
ルゴリズムの精密化・定量化を行う。これま
で半導体配線材料の EM 現象を電子・原子レ
ベルで扱った唯一の研究例である、電子 wind 
force 効果を取り入れるアルゴリズムに基づ
く申請者らの予備的研究を拡張する。超高速
化量子分子動力学シミュレータを用いて配
線材料について電子密度の空間分布を算出
し、これを独自の電気伝導シミュレータに展
開して電子流分布を計算し、この電子流分布
に従って原子に作用するクーロン力を調節
する。電子 wind force 効果による原子移動

アルゴリズムの精密化・定量化の具体的方策
として、下記 2項目を検討した。 
① 配線材料の大規模モデルの構築：独自開
発の超高速化量子分子動力学シミュレータ
は、他の量子論手法では検討不可能な大規模
系の電子状態ダイナミクス計算が可能であ
る。信頼性あるシミュレーションを行うため
に、実験結果を可能な限り忠実に再現する大
規模モデルを原子レベルで構築する。X 線回
折および振動スペクトルなどの多角的な構
造解析・分光分析の実験結果を参照し、これ
らを再現するために、構造解析・分光分析の
各種手法のシミュレータの開発を行う。 
②超高速化量子分子動力学シミュレータに
よる大規模電子状態ダイナミクス計算：①で
構造が精密に決定された配線材料大規模モ
デルに、超高速化量子分子動力学シミュレー
タを適用して、大規模電子状態ダイナミクス
計算を実施し波動関数空間分布を高速に計
算する。さらに、配線材料に印加する電界強
度や温度を変化させてシミュレーションを
行い、電界強度と温度それぞれの因子に対す
る電子密度空間分布を求める。これにより、
電子密度空間分布の電界、温度による変化を
定量化し、原子移動の駆動力となる電子 wind 
force を精密化する。 
(2) 半導体配線材料大規模における EM 現象
ダイナミクスの電子レベル解明を行う。(1)
の結果を受け、配線材料の大規模モデルにお
ける EM 現象ダイナミクスを、超高速化量子
分子動力学シミュレータで解明する。具体的
には，(1)で定式化された電界強度および温
度による電子流分布変化を、超高速化量子分
子動力学シミュレータに組込む。原子が高密
度電子流分布によって移動・拡散する現象の
アルゴリズム化自体は、すでに予備開発済み
であり，それを応用する。超高速化量子分子
動力学シミュレータで得られる原子拡散・空
孔拡散のダイナミクスから、原子の移動経路、
エネルギー変化が解析できるので、これら知
見から原子の移動確率をアレニウスの式に
よって算出する。 
(3) 新規配線材料寿命予測シミュレータを
開発する。(1)、(2)の結果を、予備開発済み
の実スケール配線 EM シミュレータにおける
原子移動確率に展開することで、配線材料が
破断するまでの時間、すなわち配線材料寿命
の定量的な予測を可能とする、量子論に基づ
く新規シミュレータを開発する。また、寿命
が既知の配線材料について実験値と比較す
ることで本シミュレータの適用可能性を検
証し、量子論に立脚した新規な配線信頼性評
価技術を確立する。 
 
 
４．研究成果 
(1) 超高速化量子分子動力学シミュレータ



 

 

の利点である高速性を活かし、信頼性あるシ
ミュレーションを行うには、配線材料につい
て実験結果を可能な限り忠実に再現する大
規模モデルを原子レベルで構築する必要が
ある。そのための X線回折や振動スペクトル
などの構造解析・分光分析シミュレータを開
発した。その結果、金属系材料や半導体材料
などに対する構造解析・分光シミュレーショ
ンに基づき、各種材料の実験結果をほぼ再現
することに成功した。 
(2) (1)により構造を決定した大規模モデル
を用い、波動関数空間分布を計算した。この
とき印加する電界強度や温度を何通りか変
化させたシミュレーションを行い、電界強度
と温度それぞれの因子に対する電子密度の
時間変化を定式化して、電子 wind force を
より精密化した。超高速化量子分子動力学シ
ミュレータで使用する電子状態計算コード
と分子動力学コードの繋がりを、従来の手動
型ではなく完全自動型にする必要性が生じ
たため、完全自動化超高速化量子分子動力学
シミュレータを開発し、半導体表面や酸化物
表面での電子状態ダイナミクスをより容易
に計算できるようにした。 
(3) 半導体配線材料の大規模モデルにおけ
る EM 現象ダイナミクスを、超高速化量子分
子動力学シミュレータにより電子レベルで
解明するために，自動化超高速化量子分子動
力学シミュレータの改良を進めて動作検証
を深めるとともに、電界強度、温度による電
子流分布変化を超高速化量子分子動力学シ
ミュレータに組込むことに成功した。本シミ
ュレータにより得られる原子拡散・空孔拡散
のダイナミクスから、原子の移動経路・エネ
ルギー変化が解析できる。これにより、原子
の移動確率をアレニウスの式によって算出
することが可能となった。寿命が既知の材料
について、配線材料の大規模モデルにおける
EM現象ダイナミクスの解析を行い，適用可能
性を検証した後、原子移動確率を以下の実ス
ケールシミュレータに反映させた。 
(4) 予備開発済みの実スケール配線 EM シミ
ュレータにおける原子移動確率に、電子・原
子レベルで得られる情報を採用することで、
定量的な配線材料寿命予測を可能とする量
子論に基づく新規配線材料寿命予測シミュ
レータの開発に成功した。また、配線材料の
実スケールモデリングなどを可能とするソ
フトウェア類の開発も進め、寿命が既知の配
線材料について、実験値と比較してシミュレ
ータの適用可能性を検証した。これまで経験
的な因子が多かった半導体信頼性シミュレ
ーション分野に、量子化学を導入することで
新しい学術分野を開拓するものであり、本シ
ミュレータの結果を既存のEDAツール用入力
データとして活用する形で次世代半導体素
子設計への貢献が期待されるなど、半導体産

業に与えるインパクトは大きい。 
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