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【研究の背景・目的】 

近年、プラズマを用いた表面改質は、半導体デバ
イス製造プロセスから、バイオ材料プロセスまで、
産業界で幅広く活用されている。これらの最先端の
応用プロセスでは、低い入射エネルギーや紫外光の
影響下での非熱平衡化学反応が、様々な新規基板材
料に対して利用され、これまでのプラズマ表面相互
作用の学術体系では、理解不能な様々な現象が確認
されている。こうしたデリケートな非熱平衡表面化
学反応を理解するためには、量子論的解析が必要不
可欠である。本研究では、量子シミュレーションを
最大限に活用した、多階層シミュレーションを用い
て、低エネルギーイオン照射による原子層プラズマ
プロセスの物理機構を理解するための学術基盤を確
立することを目的とする。これにより、ラジカルや
活性酸素（ROS）による化学反応が主体となる最先端
半導体プロセスやプラズマバイオプロセスの新しい
学術体系の創生が可能となると期待される。 
 

【研究の方法】 
本研究では、プラズマ照射下の半導体デバイス新

規材料・バイオ材料等表面に対し、量子コードによ
り、その表面反応を解析し、表面反応の物理機構を
明らかにする。また、これらのデータに基づいて、
古典的ＭＤシミュレーションの原子間ポテンシャル
を新規に開発し、更に、古典ＭＤコードを、プラズ
マコードと量子コードと連成する多階層シミュレー
ションシステムを構築する。一方、シミュレーショ
ン結果は、プラズマ実験・ビーム実験・バイオ実験
の結果と比較し、シミュレーションの精度を向上さ
せる。（図１） 
 

【期待される成果と意義】 
本研究では、量子論的シミュレーションコード・

第一原理ＭＤコード・気相プラズマコードを連成す
る多階層シミュレーションステムを開発して、新規
材料に対する新規プロセスを解析する。特に、新規
半導体材料やバイオ材料に関するプラズマ照射効果
を明らかにする。本研究により、低エネルギー領域
におけるプラズマ表面相互作用の新しい学術が創成
されると同時に、新規材料 RIE 解析用の多階層シミ
ュレーションシステムが、世界ではじめて構築され、
その意義は、極めて大きい 
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図１ 本研究で構築する多階層シミュレーション
システム概念図。流体モデル以外、図中のシミュ
レーションコードは、全て、代表者のグループが
開発した。本研究で、これらのコードを、低エネ
ルギー表面反応プロセス用に発展させ、連成（多
階層）シミュレーションを可能とする。 


