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[bookmark: はじめに][bookmark: _Toc221965697]はじめに
本教科書は、半導体科学を専門とする研究者・学生の皆様が、生成AIとPythonプログラミングを効果的に活用し、半導体物性計算やデータ解析を高度化するための知識とスキルを習得することを目的としています。特に、半導体シミュレーション特有の課題に対応できるよう、物理法則の理解、数式の導出、プログラミングの実践、そして生成AIとの効果的な連携に焦点を当てて解説いたします。


[bookmark: 第1章-生成aiの活用戦略][bookmark: _Toc221965698]第1章 生成AIの活用戦略
[bookmark: 生成aiの推奨モデルと利用手順][bookmark: _Toc221965699]1.1 生成AIの推奨モデルと利用手順
半導体シミュレーションの分野では、Geminiの利用を特に推奨いたします。その理由は、この分野が以下のような特性を持つため、推論能力の高いモデルがより適しているからです。
· (i) 単位系が混乱しやすい: 物理定数、デバイスサイズ、測定値など、多岐にわたる単位系が混在しやすく、正確な変換と計算が求められます。
· (ii) 10桁以上の数値を適切に処理する必要がある: 量子力学的効果や微細構造を扱う場合、極めて小さな値から大きな値まで、高い精度での数値計算が必須です。
· (iii) ソースによって数式の定義に揺らぎが大きい: 異なる教科書や論文で同じ物理量でも定義が微妙に異なることがあり、AIが正確なコンテキストを理解する能力が重要です。
· (iv) アルゴリズムの選択にシビア: 数値安定性や計算効率を考慮した適切なアルゴリズム選択が、結果の信頼性に直結します。
これらの課題に対し、Geminiのような推論に強いモデルは、より信頼性の高いコードや情報を提供できる傾向があります。
Geminiへのサインイン手順
1. 個人のGmailアカウントを持っている人: 法人のGmailアカウントではGeminiの利用が制限される場合があります。
· ブラウザでGeminiの公式サイト https://gemini.google.com を開きます。
· 画面右上にある「ログイン」ボタンをクリックします。
· お持ちのGmailのアドレスとパスワードを入力します。
· ※初回のみ、Googleの利用規約への同意画面が表示されることがありますので、内容を確認して同意してください。
1. アカウントがない人:
· ログイン画面にある「アカウントを作成」をクリックします。
· 氏名、生年月日、希望のユーザー名（@gmail.comの前の部分）を入力します。
· 数分でアカウント作成が完了します。

[bookmark: 講義の前提と目標][bookmark: _Toc221965700]1.2 講義の前提と目標
本講義では、受講者の皆様の状況に応じて、以下の前提知識と到達目標を設定しています。
	区分
	前提
	目標
	理想的な到達目標

	全員
	半導体物理の基礎
	EF (フェルミ準位), Ne (電子密度), Nh (正孔密度), 移動度の計算原理を理解する。
	-

	Pythonでプログラムを作成する人
	Python文法 (自力でデバッグできるレベル)
	・ 生成AIに式、目的を渡してコードを書かせることができる。・ AIが生成したコードの妥当性を判断できる。
	自分でコードを作製、修正できるようになる。

	プログラムを利用したい人
	CLI (コマンドラインインターフェース) で実行できる。
	・ プログラムの動作原理を理解する。・ 起動時引数を与えてプログラムを実行し、結果の比較、適切な解の選択ができる。・ (生成AIを活用し) プログラムの原理、使用方法を調べることができる。
	-


この講義を通じて、単にツールを使うだけでなく、その背後にある物理原理と計算手法を深く理解し、自律的に問題解決できる能力を養うことを目指します。
[bookmark: プログラムの利用に関する注意点][bookmark: _Toc221965701]1.3 プログラムの利用に関する注意点
本チュートリアルで配布しているプログラムは、あくまで学習・理解を目的として作成された参考実装です。これらは、チュートリアルのために短期間で作成され、資料に掲載している特定の条件でのみ動作確認が行われています。
特に、フィッティングプログラムなどは汎用的に使えるよう工夫はしていますが、一般的なデータ解析用途に対して、その正確性や精度を保証するものではありません。プログラムを使用する際は、必ずご自身の責任で正確性・精度の検証を行ってください。
なお、すべてのプログラム・データはパブリックドメインとし、再配布、二次利用は自由です。クレジット表記も不要です。
[bookmark: 関連チュートリアルの紹介][bookmark: _Toc221965702]1.4 関連チュートリアルの紹介
本講義に関連する他のチュートリアルや資料も公開されていますので、自習の際にご活用ください。
· 神谷担当 本チュートリアルのWeb: http://d2mate.mdxes.iir.isct.ac.jp/Lecture/jsap-crystal/seminar2025/ 
· 結晶工学スクール 本家Web: 第31回結晶工学スクールでは、半導体結晶成長から評価、バンド構造解析まで、幅広いテーマが扱われています。 https://annex.jsap.or.jp/kessho/event/school250730/
· 結晶成長の基礎と状態図: 三宅 秀人
· 化学熱力学から見た気相成長論: 熊谷 義直
· 有機金属気相エピタキシャル成長法（実践編）: 大川 和宏
· 分子線エピタキシャル成長法 （実践編）: 村中 司
· 回折結晶学の基礎: 田渕 雅夫
· 結晶と電子回折（実践編）: 酒井 朗
· 結晶とX線回折（実践編）: 斎藤 啓介
· 結晶のバンド構造と電子の振る舞い（基礎編）: 杉山 正和
· バンド構造を用いた材料開発（実践編）: 神谷 利夫
· 電気的評価の基礎と実践: 須田 淳
· 光学的評価の基礎と実践: 山口 敦史 
· 一般公開チュートリアル: http://d2mate.mdxes.iir.isct.ac.jp/D2MatE/D2MatE_programs.html?page=tutorial  
· 自習・復習用AI: NotebookLM: http://d2mate.mdxes.iir.isct.ac.jp/D2MatE/D2MatE_programs.html?page=notebooklm 
[bookmark: 生成aiを使う上での倫理的技術的問題][bookmark: _Toc221965703]1.5 生成AIを使う上での倫理的・技術的問題
生成AIは強力なツールですが、その利用には注意が必要です。以下の問題を理解し、倫理的かつ法的に問題のない利用を心がけてください。
· 誤情報（ハルシネーション）のリスク: 生成AIは、もっともらしいが事実とは異なる情報や曖昧な内容を出力する可能性があります。
· 対策: 生成された情報は必ず複数の信頼できる情報源と照らし合わせてクロスチェックするようにしましょう。特に科学技術分野では、数値や数式の正確性が極めて重要です。
· 情報リークの危険: 生成AIに投入した情報は、AIの学習データとして利用され、他の利用者の質問に対する回答に間接的に反映されるリスクがあります。
· 対策: 機密情報や個人情報、企業秘密など、機微な情報は絶対にAIに入力しないでください。機微な情報をどうしても扱う必要がある場合は、情報保護に関するライセンスや契約情報を確認し、情報漏洩対策が講じられた課金プランを利用することを検討してください。
· 著作権侵害: 生成された内容が、既存の著作物と酷似していたり、その派生であると判断される場合があります。
· 対策: 生成物を配布したり、商業目的等で使用する際には、著作権に関する十分な確認を行う必要があります。特に画像生成AIなどでは、意図せず既存の作品に似たものが生成される可能性もあります。
· 偏見や差別の問題: AIの訓練データに偏りがあったり、プロンプトに意図しない偏向が含まれている場合、AIの回答が特定の偏見や差別を反映する可能性があります。
· 対策: 生成された回答に不適切な表現や偏見が含まれていないか、常に批判的な視点で確認しましょう。
· プライバシーとセキュリティ: プロンプトに投入された情報は学習に利用され、他者の質問に対する回答に間接的に使われる可能性があります。また、AIの回答に個人情報や肖像権にかかわる画像などが含まれる可能性もゼロではありません。
· 対策: 個人を特定できる情報やプライベートな情報を入力しないよう徹底してください。
· 責任の所在: 生成AIが作成した内容をどのように利用するかは、最終的にユーザーの責任です。
· 対策: AIの出力はあくまで補助的なものであり、その内容の正確性、適切性、倫理的・法的側面について最終的な判断と責任はユーザーにあります。
[bookmark: プログラミングと生成aiの連携][bookmark: _Toc221965704]1.6 プログラミングと生成AIの連携
プログラミングの分野において、生成AIは強力なパートナーとなり得ますが、それでも人間のプログラミング知識は不可欠です。
· ハルシネーション問題の緩和: プログラムの場合、「正しく動くこと」を確認できれば、生成AIのハルシネーション（誤情報生成）問題は大きく緩和されます。なぜなら、プログラムは実行して結果を検証できるからです。
· それでも必要なプログラミング知識:
· コードの理解: 生成されたコードが何をしているのか理解できていないと、バグが発生した際に、それを修正するための適切なプロンプトを作成することができません。
· 利用環境と分野の知識: どのようなライブラリやフレームワークを使うべきか、その選択は利用環境やプログラミング分野の最新の動向に関する知識に基づいて判断する必要があります。AIは万能ではなく、コンテキストを正確に伝える必要があります。
· 理論とアルゴリズムの知識: 正しく動作していることを確認したり、質の高いテストコードを作成するためには、その背景にある理論（物理法則、数学的手法）、アルゴリズム、そしてプログラム言語自体の深い知識が必要です。
· AIとの協調: プログラム言語やライブラリの詳細な構文、特定の関数の使い方などは、AIが記憶を補助してくれるため、人間がすべてを記憶する必要性は薄れるかもしれません。しかし、ライブラリの選定や、問題解決のための全体的な設計思想は、依然として人間の役割です。
· AI出力の変動性: 生成されるコードや、そのコーディングスタイルは、対話の履歴やAIモデルのアップデートによって毎回変わる可能性があることに注意してください。これは一貫した開発を行う上で考慮すべき点です。

本講義で使う生成AI
本講義では、Gemini 3.0 Flash を推奨します。無料枠で十分に利用可能です。 * 理由: 半導体シミュレーションにおいても妥当なコードを出力することを確認しており、主要な生成AIモデルの中でも高速であるため、学習効率を高めることができます。
もし満足できるコードが得られない場合は、以下の手順で試すことをお勧めします。 
1. 「最新の情報を検索して」 とプロンプトに付け加えることで、AIがウェブ検索機能を利用して、より新しい情報に基づいた回答を生成する可能性があります。 
2. 他の生成AIモデルで試す: AIごとに得意な分野や特性が異なります。まずは高速版モデルから試してみるのが良いでしょう。 
* ChatGPT 5.2 Instant / Claude Sonnet 4.5 など 
* バイアスのない状態から、改良したプロンプトで新規に試すことで、問題が解決することがあります。 
3. 推論に強いモデルで試す: より高度な推論能力やコード実行検証機能を持つモデルを試すことで、複雑な問題やデバッグにおいて有効な場合があります。 * ChatGPT 5.2Pro / Gemini 3.0Pro / Claude Opus 4.6 など
