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	概要　ＥＡ　(600字～800字程度にまとめてください。)

超微細化が進むエレクトロニクス分野では電子・原子レベルでのプロセス制御が必須となっている。しかし、従来の量子論は物性予測に基づく材料設計が限度であり、ダイナミクスの解明に基づくプロセス設計は不可能であった。そこで本研究では、代表者が開発した高速化量子分子動力学法を基礎に、理論的高速スクリーニングによるエレクトロニクスプロセスの設計を可能とするコンビナトリアル量子分子動力学法の開発を行った。具体的には、分子照射の打ち込み位置、打ち込み角度、打ち込みエネルギーなどの計算条件を少しずつ変更した複数の計算を、十数台のLinuxコンピュータに同時に投入することで、並列的に計算条件の異なるシミュレーションを実行可能なコンビナトリアル量子分子動力学システムを開発した。さらに、上記で得られた計算条件の異なる多数のシミュレーション結果に対して、統計処理に基づくエレクトロニクスプロセス設計を実現するシステムを開発した。また量子分子動力学計算の高速化を実現するために、化学反応が起こるまでと化学反応が終了した後は古典分子動力学法で計算し、化学反応が起こっている間のみ量子分子動力学計算を行うハイブリッド手法を開発した。

さらに開発したシステムを活用して、シリコン表面へのBインプランテーションプロセスの理論的最適化を実現した。その結果、Bの極薄ドーピングを実現するためには、GeによるSi基板のプレアモルファス化が有効であることを明らかにした、また、Geの照射位置、照射エネルギーを多数変更して計算を行い、照射条件の最適化に成功した。さらに、化学機械研磨プロセスのシミュレーションを行い、SiO2の化学機械研磨にはCeO2が最適な研磨砥粒であることを明らかにした。またその理由は、Ce4+がCe3+に価数変化を起こすことで容易に表面反応が起こることにあることも明らかにした。さらに、レーザーアブレーションの量子分子動力学計算を行い、MgO薄膜の最適なエピタキシャル成長条件を明らかにした。
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	欧文概要　ＥＺ

Atomic- and electronic-level control of fabrication process is essential to realize ultimate miniaturization of electronic devices. However, previous quantum chemistry can be applied to only the material design by the prediction of material properties and the process design by the elucidation of the dynamic behaviors has not been realized. Therefore, in the present study we developed a combinatorial quantum chemical molecular dynamics program, which realizes a theoretical high-throughput screening of electronics device fabrication processes. This program is based on our original accelerated quantum chemical molecular dynamics method. Over 10 Linux computers are utilized in parallel and many simulations with different calculation conditions, such as initial position, irradiation angle, and irradiation energy of bombarded atoms, can be performed at the same time. We also developed a statistical analysis program for many calculation results in order to realize the electronics process design. Moreover, a hybrid methodology of quantum chemical molecular dynamics and classical molecular dynamics methods was developed in order to realize the acceleration of calculation speed.

Furthermore, we applied the above program to the theoretical optimization of B implantation process into silicon surface. We clarified that the preamorphization by Ge atom is very effective to realize the shallow doping of B. Moreover, we performed a lot of irradiation simulations of Ge into silicon surfaces with different conditions, such as irradiation positions and energies, and successfully optimized the irradiation conditions for preamorphization. Chemical mechanical polishing process was also simulated by the above program and CeO2 is proposed to be a appropriate polishing particle for the atomically controlled polishing of Si oxide surface. The reduction of Ce4+ to Ce3+ was found to lead the surface chemical reactions and the atomically flatness of Si oxide surface. Furthermore, we succeeded in the theoretical optimization of the epitaxial growth process of MgO thin film by laser abbration process. 
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