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ALD（Atomic Layer Deposition）は複雑な 3次元構造に対して原子層レベルで均一な膜を形成出

来るため、半導体製造プロセスにおいて注目されている。ALD では金属原料として有機金属錯体

が多く用いられている。ALD による製膜特性は金属錯体の種類によって大きく変わるので、様々

な新規金属錯体の開発が行われている。ALD は成長表面での原料吸着飽和を利用した気相プロセ

スであるため、飽和吸着を促すために原料を高濃度供給する必要があり、そのため高い蒸気圧の

金属錯体が求められる。一つの新規金属錯体の合成には数か月以上の開発期間を要するため、候

補物質を全て合成・検討することは難しい。一方、蒸気圧を予測する手法の一つに Lin らによる

COSMO-SAC(Conductor-like Screening Model-Segment Activity Coefficient)法がある。我々は

COSMO-SAC 法にいくつかの修正を施し、高精度に蒸気圧を推算する方法を確立した。本講演で

は蒸気圧の高い Co 金属錯体を予測し（Fig.１）、さらにニューラルネットワークポテンシャルを

利用して（Matlantis
TM）、候補物質の反応性を解析した結果（Fig.２）を報告する。 

 

       
 

Fig.１ Estimated vapor pressure (mid) and synthesis status (right) of the Cobalt complex (left) 

 

 
 

Fig.２ Analysis of surface adsorption behavior of Co complexes using neural network potential. 
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