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研究成果の概要（和文）：本研究では、半導体デバイスの製造等に用いられるCVDプロセスを対象とし、研究開発の高
速化、省力化を目的として、CVD装置内部における反応機構の解析やモデル化を、人手を介さず自動的に行うシステム
の開発を行った。システムの能力の向上のため、自動解析工程の根幹をなす最適化アルゴリズムの探索・評価を行い、
実数値遺伝的アルゴリズムから有望な候補を発見することに成功した。そして、システム全体の解析精度と計算速度を
向上することができた。また、実用的に用いられる複雑な構造を持つCVD反応装置をシステムに適用するためにCFDシミ
ュレーターと本システムを連動する仕組みを考案し、実装・評価した。

研究成果の概要（英文）：In this study, we developed the automatic system to model the reaction mechanisms 
of CVD processes, in order to decrease the labor requirement and increase the speed of R&D in semiconducto
r industries. We evaluated the various optimization algorithms, which is dominant to the performance of th
e system, and found the real-coded genetic algorithms as the candidates for the implementation to the syst
em. As a result, we successfully improved both the accuracy and the cost of the calculations of the system
. In addition, we proposed and evaluated a mechanism for interlocking the system and a CFD simulator in or
der to apply the system to the commercial CVD reactor with complex physical and chemical phenomena.
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１．研究開始当初の背景 

化学気相堆積法(CVD)法は、ULSI などの
半導体デバイス作製における微細加工の主
力プロセスとなっているが、近年における高
機能デバイスの開発競争は止まるところが
なく、それに伴い、研究者には果てしない製
造プロセスの改善、開発の繰返しが強いられ
ている。そのため、研究開発の高速化、省力
化が切望されており、研究開発作業の自動化、
無人化が現状を打破する鍵となると考えら
れる。 

一方、実験データを解析して CVD 反応器
内部における反応モデル(反応機構)を解明す
ることはプロセス開発で重要な意義を持っ
ている。反応機構を用いてシミュレーション
を行うことで実験結果の予測が可能となり、
効率的に制御や最適化の指針を得ることで
きるからである。このような知的作業の自動
化は極めて困難であったが、申請者らは CVD

の実験結果を入力すると自動的にデータ解
析を行い、妥当な反応モデルを提案、決定す
る進化論的反応機構解析法(EARS)の開発に
成功した。そして、実際に、反応器内の膜厚
分布データをもとに EARS による反応機構
の自動解析を試み、この手法が研究者に匹敵
する解析、モデリング能力を有することを実
証した。 

しかし、自動解析システムの開発は未だ初
期段階にあり、システムの利用は、反応速度
論に基づく一次反応系による反応モデルや
単純な構造の外熱型反応器などを対象とし
たものに限定されている。実用上重要となる、
プラズマや表面吸着など複雑な物理化学現
象を伴う非線形反応系や、構造の複雑な大規
模商用反応装置における自動解析を可能に
することが、自動研究開発システムの実現に
は不可欠となっている。 

また一方、システムの高度化は計算時間の
莫大な増加を引き起こし、実用的な時間でシ
ステムが解析を行うことが困難となってい
た。しかし、進化論的計算手法の分野は、過
去 10 年で飛躍的な進歩を遂げ、高速で効率
のよい計算手法が提案されつつあった。その
ため、研究開始当初は、進化論的計算手法の
最新の成果を取り入れ、高機能なシステムを
構築する好機であった。 

 

２．研究の目的 

本研究課題では、申請者らが開発中の反応
機構自動解析システムに、最新の計算アルゴ
リズムを取り入れることで発展・高度化する
ことを目的とした。 

具体的には、実用上重要だが系統立てた解
析手法が確立していない複雑な物理化学現
象を伴う非線形な反応機構の解明が可能な
システムの作製を目指し、自動解析工程の根
幹をなす最適化アルゴリズムの探索とシス
テムへの実装および評価を行うことで、シス
テムの解析能力と計算速度の向上を目指し
た。 

さらに、構造の複雑な大規模商用反応装置
における反応モデル解析を自動的に行うこ
とが可能なシステムの作製を目指し、
CFD(数値流体力学)シミュレーターと本シス
テムとが連動する仕組みを提案し、検証・評
価することを目的とした。 

 

３．研究の方法 

比較検討を行う最適化アルゴリズムとし
ては、比較的高い最適化能力を持つことが報
告されている、生物の挙動から発想を得た 

(BIA)バイオインスパイアードアルゴリズム
から候補を選出した。さらに BIAの中でも特
に性能が良いことが報告されている、実数値
遺伝的アルゴリズム、ミツバチの採餌行動を
模倣した Artificial Bee Colony (ABC)、進化
戦略の一種である Covariance Matrix 

Adaptation Evolution Strategy (CMA-ES)

の 3つのグループを中心に評価を行い、オリ
ジナルのシステムで実装されている古典的
な遺伝的アルゴリズムの解析結果と比較し
た。 

システムにこれらの最適化アルゴリズム
を実装した後、あらかじめ設定した反応モデ
ルから人工的に作成した成膜実験結果(テス
トデータ)をシステムに入力して、提案された
反応モデルと答えとなるあらかじめ設定し
た反応モデルを比較することにより、解析能
力を比較した。また、解析精度の指標となる
評価関数の値用いて、計算世代ごとの変化と、
乱数種を変化させて計算した際の収束値の
ばらつきを調査することで、解析精度と収束
安定性を評価した。さらに解析に要した計算
時間の実測値を比較することによって計算
速度(または計算コスト)を評価した。 

一方、システムと CFD シミュレーターと
の連動については、CFDシミュレーターの計
算速度が非常に大きいことから現状ではシ
ステムとの連動は実用上不可能である。その
ため、CFDシミュレーターの計算コストを大
幅に下げるため、シミュレーターの計算条件
(入力データ)と計算結果(出力)データの相関
関係を回帰分析手法やニューラルネットワ
ークなどを用いてモデル化し、比較的簡単な
数式に置き換えることを試みた。すなわち、
シミュレーターの計算過程を簡単な数式に
置き換え、計算コストの大幅な減少を試み、
モデル式の再現性の評価、および、システム
とモデル式との連動の可能性を評価した。 

 
４．研究成果 
自動解析システムにおいて、実験データと

しては、nm~m サイズの断面形状が台形の
トレンチ構造を持つ基板上に、CVD によっ
て生成した薄膜の微細形状を用いた。反応モ
デルは、原料ガスと反応中間体による最大 4

種類の成膜種を考慮し、定性的な情報とした。
気相反応が無視でき、表面反応による成膜が
支配的となるKnudsen拡散領域を対象とし、
膜の堆積は各成膜種の 1次表面反応によって



進行するものとした。成膜種の反応性を表す
付着係数を反応モデルの定量的な情報とし
た。反応モデルの定性的情報の最適化には遺
伝的アルゴリズムを用いた。BIAは、付着係
数や各実験条件に固有の成膜種ごとのフラ
ックス比を求める定量的情報の解析過程で
用いた。 

BIAとして、実数値遺伝的アルゴリズムの
グループを評価したところ、多親交叉法の
REX(,n+k) (Real-Coded Ensemble 

Crossover)と世代交代モデルの JGG (Just 

Generation Gap) を 組 み 合 わ せ た
REX(,n+k) + JGG法、および、この方法を
発展させたREXstar + JGG法が優れたパフォ
ーマンスを示した。REX(,n+k) + JGG法は
計算精度と収束安定性に優れ、REXstar + 

JGG 法は計算精度と計算コストに優れてい
た。収束安定性の比較に関する結果の例を図
1に示す。 

 

図 1 実数値遺伝的アルゴリズムにおける

染色体の最良評価値の変化と乱数種依存性 

 

ABC のグループでは、オリジナルの ABC

法を改良した GABC(Gbest-guided ABC)法
が比較的良いパフォーマンスを示した。しか
し、グループ全体の傾向として計算コストが
高いことが示された。 

CMA-ESは、計算精度、収束安定性、計算
コストのすべての観点から他のグループを
圧倒する性能を示したものの、計算対象と諸
条件によって全く最適化が進まない場合が
あり、人手を介さない自動化という観点から
はシステムへの実装には不向きであった。 

計算精度、収束安定性、計算コストの観点
から総合的に見た場合、REXstar + JGG法が
システムへの実装には最適と結論付けた。さ
らにシステム中にいくつかのアルゴリズム
を組み合わせるハイブリッド実装も有望性
が示唆され、その場合は REXstar + JGG法と
CMA-ES を組み合わせたものが優れていた。
一方、本研究の評価結果は、ローゼンブロッ
ク関数などの典型的なテスト関数を用いて
比較、評価した既往の研究結果から予測され
る結果と反するものが多数含まれることが

分かり、本研究の意義が示されたものの、本
システム独自の評価方法を確立する必要性
も示唆された。 

シミュレーターの計算過程のモデル化の
研究では、ソフトウェアエージェントがシミ
ュレーターを操作し、モデル化に必要な、計
算条件と計算結果が対になった多数のトレ
ーニングデータを自動的に生成する環境を
構築し、回帰分析手法の一種である PLS 法
と QPLS法、および、ニューラルネットワー
クを用いて計算過程のモデル化を行った。予
測的説明分散による評価から、すべてのモデ
ル化手法によって、比較的良好な計算過程の
モデルが作成できることが示された。 
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