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量子ダイナミクスに基づくデバイス設計に機械学習を組み合わせて計算効率の向上と、

解析の精度向上を目指している。これまで、物理シミュレーションにより求めた、ナノ

半導体中の電子密度の時間発展データと透過率の関係をモデル化することで、ランダム

不純物下での電子の透過率を予測する手法を提案してきた[1]。これに加え、逆に電子密

度の時間発展データから不純物分布を予測するモデル化による半導体デバイスの新たな

設計手法に取り組んできた[2]。本研究では、この手法の課題であった、予測された不純

物分布の評価を、物理シミュレーションを再帰的に行い、物理量を抽出することで実行

する手法について報告する。 

Fig.１に示すような 20 nm×20 nm の領域にランダムに不純物が分布する 2 次元半導体

ナノワイヤを想定し、この系に電子波束が注入された場合の電子密度の時間発展を物理

シミュレーション（時間依存シュレディンガー方程式を数値的に解くこと）で得た。電

子密度を一定時間間隔で保存し、不純物分布と合わせ、学習データとした。電子波束の

エネルギーとして、比較的散乱が起こりやすく透過率のばらつきの大きいエネルギーを

選び、900 個のデータを取得した。このうち 810 セットを学習データ、90 セットをテス

トデータとした。説明変数として、電子密度分布の時間発展データ、目的変数に不純物

分布を設定し、畳み込みニューラルネットワークを用いたモデル化を行った。 

得られたモデルを用いて未知の電子密度分布データから不純物分布を予測した。この

予測結果を Fig.2(a) に示すように再度、物理シミュレーションに取り込んで計算を行い、

透過率や電子密度の時間発展を求めた。得られた結果を正解データ[Fig.2 (b)]と比較した。

その結果、誤差関数の評価では良い不純物分布となっている場合でも、時間発展データ

が大きく異なっている場合があることが明らかとなった。本提案の方法により、時間発

展の途中データも含めた評価が可能となり、モデルの高精度化につながる。 
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Fig.１系の模式図。ランダム不純物を有する 2 次元

ナノワイヤ中を電子波束が運動 

Fig.2 (a)予測された不純物分布とそれを初期条件とした物理

シミュレーションによる電子密度分布の時間発展。 (b) 

テストに用いた不純物分布とその電子密度の時間発展. 
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