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スーパーコンピュータによる物理現象シミュレーション

三次元荷電粒子軌道解析による

電子機器の電極構造最適化
OptimizationoftheElectrodeConfi9urationofElectron DevicesUsing3-D

Charged Particle BeamTrajectorYAnalY引S

カラーブラウン管電子銃や質量分析装置などの電極系の開発には,複雑な電

極形状を正確に扱いビームフォーカス特性を定量的に評価できる三次元の荷電

粒子軌道解析技術が不可欠である｡従来,有限要素法などを用いた種々の解析

手法が報告されているが,膨大な主記憶谷量と計算時間のために,実際の非軸

対称電極系を解析した例は少ない｡

一方,スーパーコンピュータの発達とベクトル演算を利用した数値計算アル

ゴリズムの開発により,従来困難であった大規模な数値シミュレーションが可

能になってきた｡今回複雑形状の取r)扱いに通したBoundary-Fit曲線座標変換

法を用いた三次元解析手法を新たに開発し,質量分析装置や電子顕微鏡への適

用により,電子機器の性能向上のための有効な技術であることを確認した｡

口 緒 言

質量分析装置,電子顕微鏡,カラーブラウン管などの電子

機器では,近年,要求性能が高まるにつれて,非軸対称な電

極系が広く使用されるようになった｡このため,電極形状を

止確に扱える三次元の荷電粒子軌道解析を用いて,ビームフ

ォーカス特性を定量的に評価したいとの要求が強まっている｡

これまでにも,差分法,有限要素法あるいは境界要素法によ

る解析手法が報告されている1ト3)｡しかし,三次元形状の取り

扱いには,大きな主記憶容量と長い計算時間を要し,実際に

複雑な形状の電極系を解析した例は少ない｡

このため,複雑形状の取r)扱いに適したBoundary-Fit曲線

座標変換法を用いた三次元荷電粒子軌道解析を開発した｡以

下では,Boundary-Fit曲線座標変換法4)とスーパーコンピュー

タ向きの高速な電位計算および軌道計算法ならびに電子機器

への過川結果について述べる｡

囚 荷電粒子軌道解析

2.1基礎式

三次元電界中の荷電粒子の軌道は,次の電位のポアソン方

程式と運動方程式によって記述することができる5)｡

∇2¢=-£‥‥
d2γ

石戸=-ヴ∇¢

小瀬洋一* m′`-カ=九r7

三木一克** 打〟g町り∫んJ〟～ん∠

広瀬 博*** 〃ば〃∫ん=才わてJぶピ

宮崎正広**** 肋ぶαんZれノ〟如′ヱ`′ん∫

･(1)

･(2)

ここで,如ま電位,βは空間電荷密度,叫ま真空の誘電率,

γは座標,〝は比電荷である｡

荷電粒子の出射条件は,陰極など固体の放出源の場合,

Child-Langmuirの式で求める｡一方,プラズマイオン源から

止イオンを引き出す場合,プラズマ表面からしみ出す電子に

よる空間電荷の緩和を考慮する6)｡

計算の手順を図1に示す｡まず,前記(1)式でβ=0とおいた

ラプラス方程式を解き,電位分布を求める｡次に,放出電流

密度を計算し,(2)式を解いて荷電粒子の軌道を求める｡計算

された空間での軌道をもとに空間電荷密度βを求め,(1)式のポ

アソン方程式を解き,再び電位分布を計算する｡その際,プ

ラズマイオン源では,電子密度によって空間電荷密度βを補正

する｡以上の計算を電位分布が収束するまで繰r)返す｡なお,

(2)式を用いた軌道計算では,格子分割された放出面の一つの

格子の重心から放｢11される荷電粒子をマクロ粒子と考え,そ

*u二､工製作所エネルギー研究所 **H立製作所エネルギー研究所工学博上 ***日立製作所耶称l二場 ****口立製作所茂凰‾Il場
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形状入力と座標格子生成

電位分布が収束するまで

図 形 出 力

電 位 分 布 計 算

出 射 条 件 計 算

軌 道 計

図l軌道計算の手順 荷電粒子の空間電荷を考慮するため,電位

分布と軌道の反復計算が必要となる｡

の格子から放rIlされる仝電流を運ぶものとして,マクロ粒子

の軌道を求める｡マクロ粒子は飛行の途小で分割されないた

め,電荷保存は自動的に満たされることになる｡

2.2 形状入力と座標格子生成法

Boundary-Fit曲線座標変換法は,図2にホすように任意の

形状で囲まれた体系での曲線座標系を,単純な直交座標系に

変換し,写像空間で物理現象を支配する偏微分方程式を解く

方法である｡この方法では,物理空間_Lの境界格子座標を固

定境界条件としてだH形偏微分方程式を数値的に解くことに

より,物理空間上の曲線座標格子と写像空間上の直交格子と

を1対1に対応づけることができる｡

Boundary-Fit曲線座標変換法と対話形形状入力機能を組

み合わせたCADシステムHIGES7)(HierarchicalGeometric

DataExtractionSystem)を用いた座標格子の生成例を図3

にホす｡まず,(a)電極の二次元断面形状をワイヤフレーム

で生成し,分割点を人力する｡次に,(b)二次元Boundar-y-Fit

曲線座標変換法によって二次元座標格子を生成する｡最後に,

(C)移動またはlロl転によって三次元座標格子を生成し,三次元

Boundary-Fit曲線座標変換法によって座標格子を集中および

直交化する｡
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図3 対話による形状入力と座標格子生成 Boundary-Fit曲線座標

変換法と汎(はん)用形状入力システムを組み合わせることにより,対話

的に座標格子が生成できる｡

2.3 電位計算法

Boundary-Fit曲線座標変換法を用いて,前記(1)式を写像空

間で離散化したときに関連する格子点を図4に示す8)｡直交座

標格子を使用する差分法では,三次元の場合,7点差分式と

なるのに対し,曲線座標格子を使用するBoundary-Fit曲線座

標変換法では,クロス微分項が存在するため,19点差分式と

なる｡19ノ卓二差分式を使用すると,連立一次方程式の係数行列

Aが非対称となり,かつ非寄成分が増すため,計算時問および

記憶容量上好ましくない｡このため,同性1に●で示した12偶

の格子一中二での電位¢の値を,反復計算の1担揃iの値¢｡を用いて

G
E H

座標

F

変換

Z

C;D

Y

AB

× 物王里空間

図Z Boundary-Fit曲線座標変換法 写像空間と物理空間を一対一に対応づけることにより,

任意形状の体系内に滑らかな曲線座標格子を生成する｡
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図4 写像空間での座標格子 直交座標系の差分法では7点差分式

に離散化されるが,曲線座標系では19点差分式となる｡

既知項として取り扱う｡･印の格子点からの寄与は右辺の∂の

中に含める｡これにより,係数行列が対称な帯行列A′′となる

次の連立一次方程式が得られる｡

A′′¢=∂¶』′¢｡…･…･ ‥‥(3)

ここで』′はクロス微分項から成る非対称行列である｡

対称帯行列の解法としては,差分法などに使用されるベク

トル化された汎(はん)用のMICCG(ModifiedIncomplete

CholeskyConjugateGradient)法をそのまま利用できる9)｡

2.4 部分構造分割法

実際の電極形状は,複数の基本立体から構成された複合立

体形状をしている場合が多い｡そこで,解析領域をいくつか

の部分領域に分け,部分領域ごとに曲線座標格子を生成する

部分構造分割法を開発した引｡

三次元領域を複数の部分領域に分割し,個々の部分領域ご

とに作成した曲線座標格子を合成することにより,図5に示

すように領域全体の座標格子を生成する｡その際,部分領域

間に重複領域を設定し,一方の領域の内部格子を他方の領域

第二領域

第一領域{

⊥てナ･:て
､ヽ

､＼も

分割

重複領域

0

鞄
〔複写

､t-､

図5 部分構造分割法 複合立体形状を,単純形状の部分領域に分

割して解析する｡
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(b)主記憶容量と加速率

図6 円筒内の電位計算例 部分構造分割によって主記憶容量を大

幅に削減でき,ベクトル化による加速率の低下も少ない｡

の境界上の格子に一致させる｡部分領域内の座標格二子は,重

複領域にある隣接する部分領域の内部格子を境界条件として

再生成する｡

部分構造分割法は,三次元の曲線座標格子生成だけでなく,

物理量計算,すなわち電位計算および軌道計算にも適用する｡

電位計算の場合,分割された部分領域を計算の基本として,

(3)式を用いて部分領域内の電位分布を計算する｡隣接した部

分領域との重複領域での電位は固定境界条件として,(3)式の

既知項∂の中に取り込む｡この既知項別ま隣接部分領域の電位

分布の変化に伴って変化する｡したがって,部分構造分割法

では,部分領域間の相互作用を考慮するための反復計算が必

要となるが,この反復計算を利用することによって,前述し

た19点差分式を7点差分式に近似したときの12個の格子点か

らの寄与を同時に考慮できる｡

部分領域数と主記憶容量および計算速度の関係を調べるた

め,図6(a)に示すような,一様分布な空間電荷を含む円筒内

の電位分布を解析した｡部分領域数を1から6へ増加させた

ときの主記憶容量と,スーパーコンピュータHITAC S-820/

60での加速率を同凶(b)に示す｡この際,外部記憶には高速な

拡張記憶装置を用いた｡部分領域数を6にすることによって

主記憶容量を÷以■Fにできる一方,加速率は10倍強でほぼ-一
定であった｡
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図712面格子内の軌道 計算格子を12面体で表現し.軌道と各面

の交点を計算する｡運動方程式を解析的に解くので,入射から出射まで

をl回で計算できる｡

2.5 軌道計算法

荷電粒子の軌道は,図7にホすように物理空間で座標格子

を12面体で表現し,格子内の電界を軌道垂心の値で一定と仮

定することによって(2)式を解析的に解いて求める10)｡この際,

軌道重心自身が未知であるため反復計算が必要となる｡また,

1本ごとの軌道の追跡は逐次計算となるためベクトル化でき

ない｡そこで一つの部分領域に属する100～1,000本のビーム

をまとめて取り扱い,各ビームについて一座標格子だけ軌道

を追跡することでベクトル化している｡

田 適用例

._L述した方法をもとに,任意の形状をした三次元電極形状
内の軌道を解析する計算プログラムを開発した｡以下では,

このプログラムの適用例について述べる｡

3.1イオンマイクロアナライザニ次イオン引出部

IMA(イオンマイクロアナライザ)の全体図を図8に示す｡

IMAは,二次イオン質量分析装置の一種であり,イオン源か

ら引き出した一次イオンビームをけmオーダまで細束化して固

体試料に照射し,試料が放出する二次イオンを質量分析する｡

二次イオン引出部は軸対称で,シールド電極,引出電極,集

束レンズおよびスリットから成り,二次イオンを取り込み,

加速,集束して,質量分析部へ輸送する｡二次イオン引出部

の電極配置とⅩ軸方向に100倍拡大したイオン軌道を図9に示

す｡イオンは方=200叩nと400岬ュの位置から,Z軸に対して2D～

-20の角度で出射した｡実験による最適電圧条件は,試料,

引出電極および集束レンズについてそれぞれ3.OkV,2.48kV,

2.65kVである｡一方,解析による集束レンズ最適電圧は2.68

kVであり,実験値とよく一致した｡この結果,レンズの最適

設計に適用可能なことを確認した｡

3.2 後段加速検出器

後段加速検出器は低エネルギー荷電粒子ビームを加速する

ことにより,感度を向上した検出器である｡電極と二次イオ
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ー次イオンを試料に照射し,発

生した二次イオンを質量分析する｡
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図9 二次イオン引出部の解析 試料上で発生した二次イオンは,

引出電極内に引き込まれ,集束されてスリット上に結像する｡電圧条件

は,実験とよく一致している｡
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図10 後段加速検出器の解析 低エネルギー荷電粒子をいったん加

速し,ターゲットに当てる｡ターゲット上で発生した二次イオンを検出

することにより.高感度化している｡

ン軌道の烏観図を図川に示す｡この検出器は,マルチプライ

アの存在によって,非軸対称形状となっている｡解析した電

柱条件は,一次負イオンビームをターゲットに当て,二次止

イオンをマルチプライアに取り込む場合である｡二次正イオ

ンはターゲットの中心より,半径7mmの範囲から垂直に5eV

でHl射するとした｡また,痢対称性を利用し‡セクタを解析
した｡この結果,二次正イオンは,効率よく偏向,収束し,

収率を100%にできることがわかった｡

3.3 走査電子顕微鏡の二次電子検出部

SEM(走査電子顕微鏡)は,応用分野の拡大に伴い,市場ニ

ーズも多様化しており,その一つに半導体のサブミクロン加

.1‾フUロセス用外観評価･寸法評価装置がある｡この装置は,
通常のSEMと同様にナノメートルオーダまで細束化した一次

電了-ビームを走査しながら試料に照射し,発生した二次電子

を二次電子検出器でとらえる｡特に各種パターンを三次元的

に評価するため,2個の二次電子検出器を備え,一次電子ビ

ームに対して試料を傾斜する機能を持つが,傾斜とともに二

次電子の収率が低下する｡解析結果を図11に示す｡二次電子

は試料の中JL､から初期エネルギー5.OeVで角度分布を持って

出射するとした｡試料を傾斜しない場合〔同図(a)〕の収率71%

に対し,30日傾斜した場合〔同図(b)〕,左右対称に取り付けた検

出器からの電界が打ち消し合う対称面付近から二次電子が散

逸し,64%まで低下することがわかった｡対称面付近に-200

Vを印加した反射電極を取り付けた場合〔同図(C)〕では,対称

面付近の二次電子が反射電極で反射されて検出器に取り込ま

れ,収率が90%まで向上できる見通しを得た｡

3.4 カラーブラウン管電子銃

B-UPF形軸対称電子銃の電極配置およびカソード電流

2mA時の電子銃内部と偏向領域の軌道解析結束を,それぞ

れ図12(a),(b),(c)にホす｡カソードから出射したビームは,プ

(a)試料の傾斜がない場合

(b)301頃斜した場合

(c)反射電極を設置した場合

図Il走査電子顕微鏡の解析 試料を傾斜させると二次電子の収率

が低下する｡反射電極の設置によって収率を向上できる｡
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リフォーカスレンズと主レンズによr)画面.Lにスポットを形

成する｡この解析では,最大電流密度の1%から3%程度の

ハローの生成消滅が定量的に再現された｡表1に示すように,

最小スポット径の計算値は実験値と15%以内で一致した11)･12)

25.17mm 266.6mm

三極部 プリフォーカスレンズ
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瑛)

ul｢ 一｢‾‾‾高音

Z 甘)

(b)電子銃内部の軌道

画面

し4ノ

(c)偏向領域の軌道

(E買器諾も㌻も3船満怒よと舶500V))
図12 カラーブラウン管電子銃の解析 カソード面から画面までの

一貫した解析により,電子ビームの最小スポット径の評価が可能となっ
た｡

表l ビームスポット径の比較 最小スポット径の計算値は実験値

と15%以内で一致した｡

カソード電三充量

(mA)

ビームスポット径(mm)

実験値 計算値

4.0 3.】 3.0

2.0 2.0 2.3

0.5 0.9 0.8

表2 スカラーとベクトル計算時間の比載 ベクトル化により,計

算時間を約去以下に短縮している｡

スカラー計算 ベクトル計算 加速率

時間5(min) 時間レ(min) S/レ

電位計算 452.4 25.5 17.7

軌道計算 18.5 2.7 6.9

合 計 470.9 28.2 16.7
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また,このプログラムの計算時間を表2にまとめて示す｡

使用計算機はHITAC S-820/60,格子点数は3.3×105,軌道

本数は約9,600本であり,電位計算と軌道計算の反復は7回で

ある｡ベクトル化によって計算時間を約吉に短縮した｡

巴 結 言

榎雉形状の取り扱いが容易なBoundary-Fit曲線座標変換法

に基づいて開発した,三次元荷電粒子軌道解析手法について

述べた｡スーパーコンピュータ向きの電位計算,軌道計算ア

ルゴリズムの開発により,従来,解析が困難であった複合立

体形状の電極系が,実用的な主記憶容量と計算時間内で解析

できるようになった｡

今後,操作性,汎用性を向上した解析システムの構築によ

-),適用製品の拡大を図っていく考えである｡
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