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§１．研究成果の概要 
 

多結晶シリコンの蛍光画像を利用した転位クラスターの 3 次元分布から抽出した転位クラスター

発生点を含む領域において、多次元光学画像を利用した結晶粒のセグメンテーションと機械学習

モデルによる方位予測を統合し、実データに基づく現実的な多結晶 3 次元モデルを作成した。さ

らに、結晶成長シミュレーションにより得られた温度分布と内部応力を参照して応力解析を行った。

解析と透過型電子顕微鏡観察の結果から、最も大きな応力がかかった主すべり系に沿って転位が

発生したことが分かった。また、主すべり系と結晶粒界の位置関係によって転位が発生・増殖する

結晶粒としない結晶粒が存在することを明らかにした。並行して、光学画像から蛍光画像への画像

変換を転位発生の結晶学的なメカニズム解明に利用する基礎検討を行った。多結晶組織の方位

関係を逐次的な双晶形成によるネットワークグラフとして記述する解析手法では、数千個の結晶粒

を扱う大規模化や正方晶への展開を進めた。 

一般粒界における粒界構造と物性の解明に向け、人工ニューラルネットワーク原子間ポテンシャ

ルを利用した高速・高精度計算の適用範囲を点欠陥クラスターの形成挙動や化合物半導体の粒

界構造に拡張した。原子スケールの構造解析により、転位発生や不純物集積能を特徴づけるナノ

構造を同定した。 

高品質インゴットの実現に向け、人工粒界を含むインゴットを独自に成長し、非対称粒界の粒界

構造と粒界成長方向についての系統的な調査を行った。その結果、粒界エネルギーとその安定

性により半定量的に実験結果を説明できることを示した。また、結晶成長シミュレーションの代理モ

デルを作成し、成長条件がインゴットの残留応力や転位密度に与える影響の高速予測を可能とし

た。代理モデルと最適化アルゴリズムを組み合わせることで、転位密度を低減する成長プロセスを

設計し、その有用性を実証した。 
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§２．研究実施体制 

 

（１）宇佐美グループ 

① 研究代表者：宇佐美 徳隆 （名古屋大学 大学院工学研究科 教授） 

②  研究項目 

１）多結晶組織とその動的変化からの特徴抽出 

・機械学習による結晶方位推定における訓練データ最適化と誤差分析 

（工藤グループと連携） 

・多結晶シリコン組織の 3 次元再構築と応力計算による転位クラスター解析 

（工藤グループ、大野グループと連携） 

・光学画像から蛍光画像への変換による転位クラスター生成要因の自動抽出 

（工藤グループと連携） 

2）一般粒界における粒界構造と物性の解明 

・転位発生を特徴づけるナノ構造の解析（工藤グループ、大野グループと連携） 

3）高機能粒界を実装したスマートシリコンインゴットの創製 

・シリコン融液成長過程において粒界構造が粒界の成長方向に与える影響の解明 

（工藤グループ、大野グループと連携） 

・結晶成長シミュレーションの代理モデル作成と高品質結晶成長プロセス設計 

 

（2）工藤グループ 

① 主たる共同研究者：工藤 博章 （名古屋大学 大学院情報学研究科 准教授） 

② 研究項目 

1）多結晶組織とその動的変化からの特徴抽出 

・機械学習による結晶方位推定における訓練データ最適化と誤差分析 

（宇佐美グループと連携） 

・多結晶シリコン組織の 3 次元再構築と応力計算による転位クラスター解析 

（宇佐美グループ、大野グループと連携） 

・光学画像から蛍光画像への変換による転位クラスター生成要因の自動抽出 

（宇佐美グループと連携） 

・多結晶組織のネットワーク解析の拡張（研究加速若手、小島、山本チームと連携） 

・結晶方位推定のためのラインスキャン型反射特性測定装置の開発（研究加速若手、小島） 

2）一般粒界における粒界構造と物性の解明 

・転位発生を特徴づけるナノ構造の解析（宇佐美グループ、大野グループと連携） 

3）高機能粒界を実装したスマートシリコンインゴットの創製 

・シリコン融液成長過程において粒界構造が粒界の成長方向に与える影響の解明 

（宇佐美グループ、大野グループと連携） 

 

（3）横井グループ 
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① 主たる共同研究者：横井 達矢 （名古屋大学 大学院工学研究科 講師） 

② 研究項目 

2）一般粒界における粒界構造と物性の解明 

・ANN ポテンシャルによるシリコン対称傾角粒界の原子構造の予測（大野グループと連携） 

・ANN ポテンシャルと第一原理計算によるシリコン中の点欠陥クラスターの形成挙動の解析 

・ANN ポテンシャルによる化合物半導体粒界の安定構造の予測（研究加速若手、横井） 

・非対称粒界の構造と不純物集積能を特徴づけるナノ構造の解析(大野グループと連携) 

 

（4）大野グループ 

① 主たる共同研究者：大野 裕 （東北大学 金属材料研究所 准教授） 

② 研究項目 

１）多結晶組織とその動的変化からの特徴抽出 

・多結晶シリコン組織の 3 次元再構築と応力計算による転位クラスター解析 

（宇佐美グループ、工藤グループと連携） 

2）一般粒界における粒界構造と物性の解明 

・ANN ポテンシャルによるシリコン対称傾角粒界の原子構造の予測（横井グループと連携） 

粒界構造と物性の解明 

・転位発生を特徴づけるナノ構造の解析（宇佐美グループ、工藤グループと連携） 

・非対称粒界の構造と不純物集積能を特徴づけるナノ構造の解析 

(横井グループ、山本チームと連携) 

3）高機能粒界を実装したスマートシリコンインゴットの創製 

・シリコン融液成長過程において粒界構造が粒界の成長方向に与える影響の解明 

（宇佐美グループ、工藤グループと連携） 
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