
電子デバイスのダウンサイジングによって、
現在ではゲート長で数10nm，ゲート絶縁膜
は数nmになっている.
シリコンテクノロジーは既にナノ領域を舞台
としている.

ナノ構造体の“電子輸送シミュレーション”
大阪大学 大学院工学研究科

広瀬喜久治

電子の運動⇒弾道(Ballistic)伝導
電子の量子的性質があらわになる

特異な電子輸送特性が観測される

このようなナノ構造体は第一原理計算の対象モデル

ナノ構造体 < 電子の平均自由行程

Si 5.428Å <<  約400Å (室温)
Au 4.078Å <<  約500Å (室温)

格子定数 平均自由行程例）

第一原理計算による電子輸送シミュレーションやデバイスシミュレーションの実現

次世代のナノデバイスの機能予測、超高性能電子デバイスの開発

Metal Oxide Semiconductor Field Effect Transistor (MOSFET)



電子輸送(電気伝導)の第一原理計算手法
~ Overbridging Boundary-Matching (OBM) method ~

散乱問題としてのアプローチ：波動関数Ψを散乱問題の解として求める

ナノ構造体の電気伝導特性を正確に、かつ効率よく計算する方法
～実空間差分法に基づく計算手法～

左電極 右電極ナノ構造体

入射波

反射波
透過波
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ここに、Nµはµ方向のグリッドの数.
共役勾配法（CG）法のイタレーション1回あたり、演算量は（Nx×Ny ）

2×Nz .

左電極 右電極ナノ構造体

入射波

反射波
透過波



C60鎖における入射電子の電荷分布

電荷密度

低

高

dimer

左電極 右電極

monomer

コンダクタンス： 1.13 G0

左電極 右電極

コンダクタンス： 0.11 G0

h
e2

0
2G = e:電荷素量

h:プランク定数



Li@C60 dimerのコンダクタンス

C60 dimer

0.11 G0

Li@C60 dimer

Li atom

0.88 G0



Si/SiO2界面の第一原理電子輸送計算
～ 界面欠陥がリーク電流に及ぼす影響 ～

Gate

Semiconductor

Insulator リーク電流
（トンネル電流）

Metal Oxide Semiconductor Field Effect Transistor
(MOSFET)

消費電力の増大
膨大な発熱量によるモビリティの低下

リーク電流に起因する諸問題･･･

実験による考察に加えて、理論による研究も非常に有効



計算モデル

“SiO2のα-quartzモデル”と“Si/SiO2界面近傍の1つの酸素原子を水素原子で置換したモデル”

Jellium Electrode

Jellium Electrode

Jellium Electrode

Jellium Electrode

界面に欠陥のあるモデル

: 38

: 33
: 13

欠陥のないモデル

モデルの欠陥密度 ： ~1014/cm2



入射電子の電荷分布

欠陥のないモデル 界面に欠陥のあるモデル

(110) plane

リーク電流量
1 : 10

HIGHLOW

欠陥のないモデルに比べ、欠陥のあるモデルは水素欠陥に電荷が局在し

絶縁膜の実効膜厚が薄くなっている



半導体デバイス研究領域の未来は？

ムーアの法則：微細化・集積化の経験則
ムーアの法則

半導体デバイスの集積度は1.5年で倍増

スケーリングテクノロジーの追求

⇒大規模設備、技術重視、物理の欠落

ポストスケーリングテクノロジー
(スケーリングに頼らない新材料・新概念の導入)

Source Drain

Gate

Source Drain

Gate

FINFET SGT (Surrounding Gate Transistor)

数十nm四方, 2面チャンネルカレント 大きな駆動電流が実現

立体(３次元)構造トランジスタ
ゲート

ソース ドレイン

SiO2

Si



コストパフォーマンスをさらに上げる計算手法の開発コストパフォーマンスをさらに上げる計算手法の開発

反射波

入射波

透過波

左電極 右電極透過領域

Jellium電極Jellium電極 ナノ構造体

Lippmann-Schwinger Equation

ナノ構造体
Jellium

電極
連続したJellium電極ー=δV

計算対象の系 参照系（自由電子の系）

ここに、Ψは求めたい散乱解、φinはJellium電極内（自由電子）の進行波、

G0はJellium電極内（自由電子）のGreen関数、そして、

Jellium

電極
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Jellium電極内（自由電子）のGreen関数は解析的に次式で表される：

ここに、Nµはµ方向のグリッドの数、Minは入射波の数.

(hz: z方向のgrid spacing)

Lippmann-Schwinger方程式：

計算対象の系の散乱解{Ψ(zl)}はconjugate gradient（CG）法によって求まる.

演算量の比較 (1イタレーションあたり) :

factorizable form

factorizable kernel

Overbridging Boundary-Matching (OBM) 法 (Nx×Ny)2×Nz

Lippmann-Schwinger equation法 Min×Nx×Ny×Nz

ところで、 .yxin NNM ×≅ 例えば、Nx=Ny=50のとき .
50
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（注：Jellium電極の場合に限る.）
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First-Principles Calculations in Real-Space Formalism
－ Electronic Configurations and Transport Properties of Nanostructures －
(Imperial College Press, London, 2005)



周波数解析による散乱波動関数の計算手法

時間依存の解から、定常状態の解を得る手法

パルス関数
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時間依存の解散乱波動関数

パルス関数の時間発展を周波数解析することにより
すべてのEの散乱波動関数が求まる



計算結果：パルス関数の時間発展計算
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パルス関数
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周波数解析

任意のエネルギーで周波数解析すれば

散乱波動関数を取り出すことができる。

パルス関数の時間発展が
すべてのエネルギーでの

散乱波動関数の情報をもっている。



周波数解析による散乱解の計算結果

E=0.345 a.u. E=0.40 a.u.

E=0.48 a.u.

パルス関数の時間依存解を
任意のエネルギーEで
周波数解析することにより

散乱波動関数ψ(z;E)の計算が可能である



透過率のエネルギー依存性

(a) (b)

(c)

(a)

(b)

(c)

ひとつの時間依存の解から任意のエネルギーの定常状態の波動関数を計算できるので、

定常状態の波動関数を直接計算する手法より効率がよい。



２次元Jelliumワイヤーモデル

系を２次元に拡張し

左のようなJelliumモデルの

散乱問題を解く。

時間ステップ ⊿t (a.u .) 0 .2
グリッド幅 h (a.u .) 0 .5
x方向の大きさ Lx 4 .0
x方向のグリッド数 Nx 8
z方向の大きさ Lz 500 .0
z方向のグリッド数 Nz 1000
積分の上限　T (a.u .) 200

入射電子のエネルギー (a.u .) 0 .05～1.10

1 a.u.=0.024fs

1 a.u.=27.211 eV

1 a.u.= 0.52918Å



計算結果

(a):E=0.675(a.u)

(c):E=0.81(a.u)

(e):E=1.04(a.u)高電子密度の塊（Bunch）が現れ

Conductanceが１に量子化

(b):E=0.73(a.u)

(d):E=0.91(a.u)

高電子密度の塊（Bunch）が崩れ

Conductanceが減少

(a):E=0.675(a.u)

(c):E=0.81(a.u)

(e):E=1.04(a.u)

(b):E=0.73(a.u)

(d):E=0.91(a.u)

２次元の場合でも、高精度・高効率

に計算できる


	
	C60鎖における入射電子の電荷分布
	Li@C60 dimerのコンダクタンス
	Si/SiO2界面の第一原理電子輸送計算～ 界面欠陥がリーク電流に及ぼす影響 ～
	計算モデル
	入射電子の電荷分布
	半導体デバイス研究領域の未来は？
	コストパフォーマンスをさらに上げる計算手法の開発
	
	周波数解析による散乱波動関数の計算手法
	計算結果：パルス関数の時間発展計算
	周波数解析による散乱解の計算結果
	透過率のエネルギー依存性
	２次元Jelliumワイヤーモデル
	計算結果

