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[bookmark: 半導体研究者のための生成aiとpythonプログラミング][bookmark: _Toc221965894]半導体研究者のための生成AIとPythonプログラミング
[bookmark: X8e3ecb984e5477b8386c7b8cabae64ccf51efcc][bookmark: _Toc221965895]第3章 生成AIを用いたPythonプログラミング実践：Van der Pauw法の解析
ここからは、生成AIを活用して具体的な半導体物性解析プログラムを作成する実践的な演習を行います。まずは肩慣らしとして、半導体測定で頻繁に用いられるVan der Pauw法の形状補正係数を計算するプログラムを、超越方程式の根を求めるNewton法を用いて作成します。
[bookmark: van-der-pauw法の基礎][bookmark: _Toc221965896]3.1 Van der Pauw法の基礎
Van der Pauw法は、任意の形状の薄膜試料のシート抵抗、抵抗率、キャリア密度、Hall移動度を測定するための標準的な手法です。この方法は、四隅に配置された4つの小さな電極を持つ薄膜試料に適用されます。
歴史的背景: Van der Pauw法は、L.J. van der Pauwによって1958年に発表された画期的な方法です（L.J. van der Pauw, Philips. Res. Rep. 13 (1958) 1.）。それ以前は、特定の形状（例えば、長方形のバー）に加工された試料でしか抵抗率測定が困難でしたが、この方法により、不規則な形状の試料でも比較的簡便に測定が可能になりました。これにより、半導体研究における材料評価が大きく進展しました。
測定原理: 試料の四隅に電極A, B, C, Dを配置します。  
1. 抵抗値  の測定: 電極AとBの間に電流  を流し、電極CとDの間に生じる電圧  を測定します。

1. 抵抗値  の測定: 電極BとCの間に電流  を流し、電極DとAの間に生じる電圧  を測定します。

1. シート抵抗  の算出: これらの測定値から、シート抵抗 （または ）は以下のVan der Pauwの基本方程式で記述されます。

· この方程式を  について解くことで、シート抵抗が得られます。実際の計算では、形状補正係数  を導入することが一般的です。
1. 抵抗率  の算出: 試料の厚さ  が既知であれば、抵抗率  はシート抵抗  を用いて計算できます。

· スライドで提示された形では、形状補正係数  を用いて以下のように書かれています。

· ここで  は抵抗比  を指します。
1. Hall移動度  とキャリア密度  の算出: 磁場を印加した場合、Hall電圧  が発生し、これを用いてHall移動度とキャリア密度を算出できます。スライドでは、電流  を電極A-C間に流し、磁場  の下で電極B-D間に生じる電圧  を  として表現しています。
· Hall移動度:

· キャリア密度:

· ここで、 は素電荷です。
[bookmark: 形状補正係数-fr-の導出と超越方程式][bookmark: _Toc221965897]3.2 形状補正係数  の導出と超越方程式
Van der Pauwでは、対称性の悪い試料でも抵抗率を求めることができますが、そのためには形状補正係数  を求める必要があります。ただし、この  を求める超越方程式は解析的に解けないため、数値的に解きます。
シート抵抗  を以下の形に定義します。

ここで、抵抗比  を以下のように定義します。

この定義から、 と書けます。これを  の定義式に代入すると、

となります。
次に、Van der Pauwの基本方程式

に代入するために、各項を計算します。


これらの項をVan der Pauwの基本方程式に代入すると、以下の超越方程式が得られます。

整理すると、

この式は、以下の超越方程式に変形できます。

また、この超越方程式は別の表現で示されることもあります。

この形は、上記の式をさらに数学的に整理したものです。例えば、 とおくと、元の式は  となります。このような変換は、数値計算の安定性や解析のしやすさに応じて選ばれることがあります。
[bookmark: 超越方程式の根の探索newton法][bookmark: _Toc221965898]3.3 超越方程式の根の探索：Newton法
超越方程式  の根（解）を数値的に見つけるための方法はいろいろあり、このような一変数方程式の場合、二分法が使われることがおおいです。ただし今回は、数値解析の教科書の最初に出てくるNewton法（ニュートン法）を使った例を示します。この方法は、反復的に解の近似値を改善していくアルゴリズムであり、方程式の根を求めるアルゴリズムでは最速ですが、初期推定値が解に近くないと収束しなかったり発散するため、安定して使える状況が限られるという短所もあります。
Newton法の原理: 関数  の根を求めたいとします。まず、根の初期推定値  を与えます。  の近くにある真の根を  とすると、テイラー展開により  は次のように近似できます。

ここで、 は  の  における微分係数です。 真の根では  となるはずなので、近似的に


となります。したがって、 よりも真の根に近い次の推定値  は、

として得られます。このプロセスを、新しい推定値  を  として置き換え、前の推定値と新しい推定値が十分近くなるまで（あるいは  の値が十分に小さくなるまで）繰り返します。
一般化すると、k番目の推定値  から次の推定値  を求める反復式は次のようになります。

この繰り返し計算により、根に収束していきます。
安定性のためのダンピングファクター : Newton法は収束が速いという利点がありますが、初期値  の選び方によっては収束しない、あるいは振動してしまう場合があります。このような問題を回避し、収束を安定させるために、ダンピングファクター  を導入することが一般的です。

ダンピングファクター  を用いると、補正項の大きさが小さくなり、一回のステップで大きく動きすぎることを防ぎ、安定した収束を促すことができます。
[bookmark: 生成aiを用いたプログラミング実践van-der-pauw形状補正因子の計算][bookmark: _Toc221965899]3.4 生成AIを用いたプログラミング実践：Van der Pauw形状補正因子の計算
ここでは、生成AI（Geminiを推奨）を用いて、Van der Pauw法の形状補正係数  をNewton法で計算し、結果をプロットするPythonプログラムを作成します。
[bookmark: 生成aiとの対話の準備履歴のリセット]3.4.1 生成AIとの対話の準備：履歴のリセット
生成AIは、チャット間のコンテキスト参照機能やメモリ機能を持っているため、以前のチャット履歴やユーザープロファイルが現在の回答に影響を与えることがあります。これにより、異なる環境で同じプロンプトを使っても、異なる回答が得られる可能性があります。
講義やチュートリアルのように、なるべく一貫した結果を得たい場合には、以下のプロンプトで履歴をリセットすることをお勧めします。
プロンプト例: チュートリアルのためのプログラムを作ります。他のチャットや、私のユーザプロファイルは、このチャットでは忘れてください 
または簡潔に: チュートリアルのため、このチャットでは神谷の履歴をリセット
「このチャットでは」を忘れると、アカウント全体で履歴やユーザプロファイルを忘れてしまいますので、注意してください

[bookmark: プログラム作成のためのプロンプトとaiの応答]3.4.2 プログラム作成のためのプロンプトとAIの応答
最初に、生成AIにVan der Pauw法の形状補正係数  を計算し、プロットするプログラムの作成を依頼します。
最初のプロンプト例: van der Pauw法で抵抗率を補正する形状補正因子f(Rab,cd/Rad,bc)を計算し、Rab,cd/Rad,bcに対しプロットするプログラムを作ってください
ただし、次の点は十分に注意してください。半導体シミュレーションの分野では、数式の正確な指定が極めて重要です。AIは文脈から数式を推測しようとしますが、その結果が必ずしも正確であるとは限りません。実際、このプロンプトではAIが数式を勝手に推測してコードを作成しました。このケースでは正しい数式を使っていますが、これは非常に危険な行為であり、信頼性の高い結果を得るためには避けるべきです。
したがって、教科書や信頼できる情報源で確認した正確な数式を、プロンプトに明示的に与えるべきです。また、今回はチュートリアルの都合上、Newton法を使うことを明示しています。
推奨されるプロンプト例: van der Pauw法で抵抗率を補正する形状補正因子 f を計算し、抵抗比 R = Rab,cd/Rbc,da に対しプロットするプログラムを作ってください。f は以下の超越方程式の根として求められます。この方程式をNewton法で解いてください。 $$ \exp\left(-2\frac{\ln 2}{f}\frac{1}{R+1}\right) + \exp\left(-2\frac{\ln 2}{f}\frac{R}{R+1}\right) - 1 = 0 $$
ここでは LaTeX形式で数式を入力していますが、テキストで入力しても構いません。あるいは、数式が書かれた画像を張り付けたりファイルをuploadして、「添付の画像にある方程式を解いてください」でも構いません。
AIはこれに対し、Pythonコード vdPauw_f.py を作成します。スライドでは、scipy.optimize.newton を使用した例が示されています。
import numpy as np
from scipy.optimize import newton
import matplotlib.pyplot as plt

# Van der Pauw形状補正係数fを求める超越方程式 F(f, R) = 0
def vdp_residual(f, R):
    ln2 = np.log(2.0)
    term1 = np.exp(-2 * ln2 / f * (1 / (R + 1)))
    term2 = np.exp(-2 * ln2 / f * (R / (R + 1)))
    return term1 + term2 - 1.0

# vdp_residualのfに関する導関数 F'(f, R)
# 数値微分でも良いが、解析的に与える方が精度が良い
# ∂/∂f [exp(A/f) + exp(B/f) - 1] = -A/f^2 * exp(A/f) - B/f^2 * exp(B/f)
def vdp_derivative(f, R):
    ln2 = np.log(2.0)
    A = -2 * ln2 / (R + 1)
    B = -2 * ln2 * R / (R + 1)
    
    term1_deriv = -A / (f**2) * np.exp(A / f)
    term2_deriv = -B / (f**2) * np.exp(B / f)
    return term1_deriv + term2_deriv

def solve_f(R_ratio, initial_f=0.9):
    """
    与えられた抵抗比Rに対して、形状補正因子fをNewton法で解きます。
    """
    try:
        # Newton法を用いてfを解く
        # x0: 初期推定値, fprime: 導関数
        # args: vdp_residualとvdp_derivativeに渡す追加引数R
        # tol: 許容誤差, maxiter: 最大反復回数
        sol = newton(vdp_residual, x0=initial_f, fprime=vdp_derivative,
                     args=(R_ratio,), tol=1e-12, maxiter=100)
        return sol
    except RuntimeError as e:
        print(f"警告: R = {R_ratio:.2f} でNewton法が収束しませんでした: {e}")
        return np.nan # 収束しない場合はNaNを返す

def solve_f_sequence(r_list):
    """
    Rのリストに対してf値を計算します。
    前のf値を次のRの初期推定値として利用し、収束を助けます。
    """
    f_values = []
    # R=1 のとき f=1 が解析解であるため、これを初期値の基準とする
    current_f = 1.0 if 1.0 in r_list else 0.9 # 適切な初期値を設定
    
    for r in r_list:
        # 前のRに対するf値を次のRの初期推定値として使用
        # 連続的に変化するfを効率的に見つけるため
        sol = newton(vdp_residual, x0=current_f, fprime=vdp_derivative,
                     args=(r,), tol=1e-12, maxiter=100)
        f_values.append(sol)
        current_f = sol # 次のステップのために現在のfを保存
    return np.array(f_values)

if __name__ == "__main__":
    # 抵抗比Rの範囲を定義
    r_values = np.linspace(0.01, 100, 200) # 0.01から100まで200点
    # r_values = np.concatenate(([1e-6, 1e-5, 1e-4, 1e-3, 1e-2, 0.05], 
    #                            np.linspace(0.1, 10, 50), 
    #                            [20, 50, 100, 200, 500, 1000])) # より広範囲かつ対数的なR値

    # f値を計算
    f_values = solve_f_sequence(r_values)

    # 結果をCSVファイルに保存
    results = np.column_stack((r_values, f_values))
    np.savetxt('vdp_f_results.csv', results, delimiter=',', header='R,f', comments='#')
    print("✅ 計算結果を 'vdp_f_results.csv' に保存しました。")

    # 結果をプロット
    plt.figure(figsize=(10, 6))
    plt.plot(r_values, f_values, label='形状補正因子 f(R)', color='blue')
    plt.xlabel(r'抵抗比 $R = R_{AB,CD} / R_{BC,DA}$')
    plt.ylabel(r'形状補正因子 $f$')
    plt.title('Van der Pauw法の形状補正因子 $f(R)$')
    plt.xscale('log') # Rは広範囲にわたるので対数スケールが適切
    plt.grid(True, which="both", ls="-", alpha=0.5)
    plt.legend()
    plt.tight_layout()
    plt.savefig('vdp_f_plot.png')
    print("✅ プロット図を 'vdp_f_plot.png' に保存しました。")
    plt.show()
[bookmark: プログラムの実行とデバッグ]3.4.3 プログラムの実行とデバッグ
AIが生成したプログラムを実際に実行してみましょう。
実行コマンド: > python vdPauw_f.py
出力: 実行時に、以下のようなエラーが発生する可能性があります。 
Traceback (most recent call last): 
File "vdPauw_f.py", line 30, in <module> f_values = [solve_f(r) for r in r_values] 
File "dPauw_f.py", line 25, in solve_f return newton(vdp_f_func, x0=0.9, args=(r,)) 
File "(cut)AppData\(cut)\Python312\Lib\site-packages\scipy\optimize\_zeros_py.py", line 391, in newton raise RuntimeError(msg) RuntimeError: Failed to converge after 50 iterations, value is 0.9001915296267972.
このエラーは、scipy.optimize.newton関数が指定された最大反復回数（デフォルトで50回）内に根を見つけられなかったことを示しています。Newton法が収束しない原因としては、以下のような点が考えられます。
· 初期推定値 x0 の不適切さ: 初期値が真の根から遠すぎると、収束しない、あるいは誤った根に収束することがあります。
· 導関数 fprime の指定不足: scipy.optimize.newtonは、関数の導関数を引数 fprime で与えることで、収束を高速化し、安定させることができます。これを指定しないと、内部で数値微分が行われますが、精度が落ちる場合があります。
· 関数の形状: 解きたい方程式が極値を持っていたり、不連続な部分があると収束が困難になります。
· maxiter の不足: 反復回数が十分でない場合も収束エラーとなります。
修正プロンプトと動作確認: エラーが発生した場合、そのTracebackメッセージを生成AIに渡して修正を依頼します。
修正プロンプト例: エラーです。
 (Tracebackメッセージを張り付け) 
あるいは、原因が推定できる場合は、もっと具体的な指定をするほうがいい場合もあります。
修正プロンプト例: エラーです。収束しなかったようです。r=1ではf=1が解であるので、これを始点にして、順次rを変えて解くことで収束を安定化させられませんか。
 (Tracebackメッセージを張り付け) 

回答: vdPauw_f.py （AIが修正コードを提示）
AIは通常、初期推定値の改善、導関数の明示的な指定（fprime=vdp_derivative）、最大反復回数（maxiter=100）や許容誤差（tol=1e-12）の調整を提案してきます。しかし、上記のプロンプト例のように具体的な修正案を入れると、それも含めて原因を特定し、修正コードを提案します。
Newton法では、solve_f_sequence関数のように、前の抵抗比で計算された f の値を次の計算の初期推定値 x0 として利用するテクニックは、連続的な R の変化に対して f がスムーズに変化する場合に非常に有効です。これにより、各ステップでの x0 が真の解に近くなり、収束が安定しやすくなります。
修正後の実行: > python vdPauw_f.py
期待される出力: 
✅ 計算結果を 'vdp_f_results.csv' に保存しました。 ✅ プロット図を 'vdp_f_plot.png' に保存しました。
プログラムが成功すれば、vdp_f_results.csv に抵抗比  と形状補正因子  のデータが保存され、vdp_f_plot.png にプロット図が生成されます。
[image: グラフ, 折れ線グラフ

AI 生成コンテンツは誤りを含む可能性があります。]
結果の検証: 
この結果が正しいかは、コード中の数式を確認するとともに、検算もして確認しましょう。生成された vdp_f_results.csv には解の数値が入っています。超越方程式の解が正しいかどうかは、得られたrとfの値を残差方程式に入れ、十分に０に近い値が出るかどうかで確認できます。以下は、Excelで確認する例です (ファイル: vdPauw_check.xlsx)。

 
[bookmark: 生成aiによるマニュアル自動生成][bookmark: _Toc221965900]3.5 生成AIによるマニュアル自動生成
プログラムが完成し、正しく動作することが確認できたら、そのプログラムの利用者向けマニュアルも生成AIに作成させることができます。これは、ドキュメンテーション作業の効率化に大いに役立ちます。
プロンプトの例:
Q: 以下の仕様に従ってマニュアルを生成してください。
# 出力形式に関する絶対条件
- **最終出力は、全体を 1 つのコードブロック（```markdown ... ```）で囲むこと**
- **ただし、そのコードブロック内部では Markdown のコードブロック（``` ... ```）を一切使用しないこと**
- 例：python コマンド例、コード例なども **インラインテキスト** で書くこと
- pandoc で Word/PowerPoint に変換できるよう、数式は **$$
LaTeX
$$ のブロック数式形式**を使うこと
- プログラム名 vdPauw_f.py とする
# 出力内容
- プログラムの目的
- 原理
- 使い方 (usage)
- 使用例
# 対象プログラムコード
（ここにプログラム全文を貼る）
このプロンプトでは、出力形式に関する具体的な指示（Markdownのコードブロックのネスト禁止、LaTeXブロック数式の使用、プログラム名の指定など）を細かく与えることで、pandocなどのツールで変換しやすい、整形されたマニュアルを得ることができます。AIは指示に従い、vdPauw_f.md のようなMarkdown形式のマニュアルを生成します。
実行例: vdPauw_f.md の一部
このマニュアルは、Pythonプログラム `vdPauw_f.py` の機能、原理、使用方法について詳細に説明します。

## 1. プログラムの目的
本プログラム `vdPauw_f.py` は、van der Pauw法における抵抗率の補正因子 $f$ を、抵抗比 $r = R_{ab,cd} / R_{ad,bc}$ の関数として数値的に計算し、その結果をプロットおよびデータファイルとして出力します。これにより、van der Pauw法で測定された抵抗値から正確なシート抵抗を求めるために必要な補正因子を、広範囲の抵抗比に対して得ることができます。

## 2. 原理
### 2.1. van der Pauwの基本式
van der Pauwの測定法では、薄膜サンプルのシート抵抗 $R_S$ は、直交する方向で測定された二つの抵抗値 $R_{ab,cd}$ と $R_{ad,bc}$ から以下の関係式によって求められます。
$$
\exp\left(-\pi \frac{R_{ab,cd}}{R_S}\right) + \exp\left(-\pi \frac{R_{ad,bc}}{R_S}\right) = 1
$$
### 2.2. 補正因子 $f$ の導入とプログラム中の式
本プログラムでは、補正因子 $f$ を導入し、シート抵抗 $R_S$ を以下のように定義します。
$$
R_S = \frac{\pi}{\ln 2} f \frac{R_{ab,cd} + R_{ad,bc}}{2}
$$
ここで、抵抗比 $r$ を以下のように定義します。
$$
r = \frac{R_{ab,cd}}{R_{ad,bc}}
$$
この定義から、$R_{ab,cd} = r R_{ad,bc}$ となり、$R_{ab,cd} + R_{ad,bc} = (r+1)R_{ad,bc}$ と書けます。
上記の $R_S$ の定義式に $R_{ab,cd}$ と $R_{ad,bc}$ の関係を代入すると、
$$
R_S = \frac{\pi}{\ln 2} f \frac{(r+1)R_{ad,bc}}{2}
$$
となります。
これを van der Pauwの基本式に代入するために、$R_{ab,cd}/R_S$ と $R_{ad,bc}/R_S$ の項を計算します。
$$
\frac{R_{ab,cd}}{R_S} = \frac{r R_{ad,bc}}{\frac{\pi}{\ln 2} f \frac{(r+1)R_{ad,bc}}{2}} = \frac{2r \ln 2}{\pi f (r+1)}
$$
$$
\frac{R_{ad,bc}}{R_S} = \frac{R_{ad,bc}}{\frac{\pi}{\ln 2} f \frac{(r+1)R_{ad,bc}}{2}} = \frac{2 \ln 2}{\pi f (r+1)}
$$
これらを van der Pauwの基本式に代入すると、...（以下省略）
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