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研究成果の概要（和文）： 
 量子力学の第一原理に基づく電子輸送特性計算手法と、この計算手法に基づく計算コー

ドを開発した。この計算コードを駆使して、シリコン系トランジスタの基本構成要素とし

て広く使われている酸化シリコン／シリコン界面における界面欠陥とリーク電流の相関を

調べた。特に、欠陥構造の違いによるリーク電流量の差異や界面欠陥構造とリーク電流経

路の相関、水素シンターなど界面欠陥処理方法のリーク電流抑制に対する効果を評価し、

絶縁特性の劣化に深刻な影響を与える界面欠陥構造を特定した。 
 
研究成果の概要（英文）： 
The calculation method and code for electron-transport properties through 

nanostructures based on density functional theory have been developed. The 
relationship between the presence of defects at the stacking structure of the Si/SiO2 
interface and leakage current is theoretically studied using the newly developed code. 
I found that the leakage current through the interface with dangling bonds is 530 
times larger than that without any defects, which is expected to lead to dielectric 
breakdown. The direction of the dangling bonds is closely related to the performance 
of the oxide as an insulator. In addition, it is proved that the termination of the 
dangling bonds by hydrogen atoms is effective for reducing the leakage current. 
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１．研究開始当初の背景 

21 世紀の IT 産業を支える半導体デバイス
や光通信デバイスでは、微細化や高機能化に
ともない、構成する素子がナノメートルのサ

イズに近づきつつある。次世代のナノデバイ
スの候補として、フラーレンやナノチューブ
を用いた分子デバイス、現在のシリコン系ト
ランジスタをさらに微細化したデバイス、電
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子に加えてスピンも制御するスピントロニ
クスデバイスが注目されており、デバイスの
高性能化にはこれらの開発が重要であるこ
とは言うまでもない。ところが、現在のアプ
ローチは実験により経験的に判明している
因果関係を頼りに分析を行っており、その内
部のメカニズムが分かっていない場合が多
い。このように実験的研究のみでは明らかに
することが困難な問題に対し、実験的手法に
加えて理論計算により各現象がなぜ起こる
のかという内部のメカニズムを明らかにす
ることができれば、その応用、発展の可能性
がさらに広がるはずである。 

近年、このようなレベルの現象を「第一原
理計算」と呼ばれる方法を用いて、計算機シ
ミュレーションにより解明しようという研
究が脚光を浴びている。第一原理計算とは、
実験によって得られた経験的パラメータを
一切使用せず、原子の種類と電子の数だけを
入力パラメータとし、量子力学の第一原理に
基づいて最も安定な原子構造と電子状態を
求める方法である。近年のコンピュータの急
速な発達にともない、第一原理に基づく計算
機シミュレーションはめざましい進展を遂
げてきた。今日では、単一分子や小クラスタ
ーだけでなく、フラーレンやナノチューブ、
デバイス用絶縁膜など十数 nm の大きさを持
った構造体もシミュレーションの対象にな
りつつある。 

ナノデバイスの開発を加速するには、量子
力学の第一原理に基づいてナノスケールの
輸送特性を調べ、目的にかなったナノスケー
ル界面を設計する技術の開発が急務である。 
 
２．研究の目的 

本課題は、これまで申請者が独自に開発し
てきた実空間差分法に基づく第一原理計算
コードを改良し、デバイス用のナノ構造とし
てより実用性の高い電界効果トランジスタ
の絶縁用薄膜／基板界面の輸送特性を評
価・予測する。シリコン系トランジスタにお
けるゲート絶縁膜／基板接合界面、スピント
ロニクスデバイスにおける絶縁体／強磁性
金属接合界面での原子・電子レベルでの接合
状態の違いが導電性や絶縁性などといった
量子輸送特性にどのような影響を及ぼすの
かを電子素過程から精緻に調べ、得られた知
見をもとに高機能な界面ナノ構造を設計す
る。具体的には、①これまで申請者が独自に
開発してきた第一原理量子輸送特性計算手
法を改良し数百原子からなるナノ構造の量
子輸送特性を評価ができる計算手法及び計
算プログラムの開発、②実験結果や理論計算
結果に基づいてこれまでに提案されている
界面ナノ構造の量子輸送に関する機能評価
と、優れた導電性や絶縁性、磁気抵抗比を持
つ新たな界面ナノ構造の探索を行う。また、

第一原理計算の結果を実験にフィードバッ
クすることにより、新たなナノデバイスの開
発への指針を与えることを目指す。 
 
３．研究の方法 
本研究では、我々のグループで開発した実

空間差分法に基づく第一原理電子状態・電気
伝導特性計算コードを用いた。この計算手法
は、従来の第一原理計算手法である平面波や
原子波動関数といった基底関数で波動関数
やポテンシャルを展開する手法とは異なり、
任意の空間上に散りばめたグリッドポイン
ト上の波動関数やポテンシャルの値を直接
求める方法である。そのため、平面波展開法
のようにモデルが周期的である必要はなく、
また原子波動関数展開法のように基底関数
の非完全性による計算精度の劣化といった
問題も無い。したがって、本研究のように薄
膜を挟んだ電極間をトンネルする電子の振
る舞いを正確に計算することが可能である。
この計算コードを駆使して、MOS 界面でのリ
ーク電流を低減することのできる界面を探
索した。 
 
４．研究成果 
図 1 に計算モデルを示す。原子核からのク

ーロンポテンシャルはノルム保存型擬ポテ
ンシャルを用い、電子間相互作用は局所密度
近似を用いた。Si/SiO2 界面は 7.7Åのシリコ
ン層と約 14Åの酸化物層からなり、これを半
無限に続くアルミニウムの Jellium 電極間に
挟んだ。界面に垂直な方向には半無限に
Jellium が続く境界条件を課し、平行な方向に
は周期境界条件を課している。界面領域部分
の 波 動 関 数 は 、 Overbridging 
boundary-matching 法を用いて求め、電極間を
流れるリーク電流はランダウアーの公式を
用いて計算した。そして図 2 に示すように界
面部分に様々な原子レベルでの欠陥を作成

 
図 1 計算モデル。灰丸がシリコン原子、黒
丸が酸素原子。 



 

 

し、欠陥とリーク電流の相関を調べた。一般
にシリコン酸化膜作成過程においては、水素
雰囲気中で滅処理を行いモデル(e)や(f)のよ
うにダングリングボンドを水素原子で終端
化する。しかし、シリコン原子と水素原子の
結合力は弱く、デバイス動作中に熱電子によ
って容易に水素原子が脱離し、モデル(b)、(c)、
(d)のような状態になる。したがって、図 2 に
示すような原子構造は、実デバイス中で予想
されうる界面欠陥構造である。 

表 1 に、欠陥がないモデル(a)のリーク電流

量を 1 とした場合の各モデルのリーク電流量
の比を示す。ダングリングボンドのあるモデ
ル(b)、(c) 、(d)は劇的にリーク電流が増加し
ているのに対し、ダングリングボンドのない
モデル(a)、(e) 、(f)はリーク電流量が少ない。
これは、水素による欠陥の滅処理が有効に機
能している証拠である。 
次に、ダングリングボンドが存在する場合

におけるリーク電流量の違いについて考察
する。図 3 に界面の局所状態密度(LDOS)を示
す。LDOS は下記の式にしたがって界面に平
行な面上で積分した。 
 
( ) ∫∫= dxdyErEz 2),(, ψρ . 

 
モデル(b)の場合、ダングリングボンドが界面
に平行な方向を向いているので、欠陥準位の
酸化膜領域への侵入が少ない。また、モデル
(c)の場合においても、ダングリングボンドが
界面に垂直な方向を向いているにも関わら
ず、ダングリングボンドを持つシリコン原子
がシリコン基板側に沈み込んでいるため、欠
陥準位の酸化膜領域への侵入がほとんどな
い。一方、モデル(d)の場合、ダングリングボ
ンドが界面に垂直な方向を向いており、且つ
酸化膜中に存在するため、酸化膜中に欠陥準
位を形成する。したがってトンネル障壁が短
くなりリーク電流が増大するものと考えら
れる。このように 500 倍以上のリーク電流の
増加は、絶縁特性の劣化に深刻な影響を与え
ることが予想される。本研究により、今後の
界面原子構造の設計に重要な指針が得られ
た。 

ナノ構造体における第一原理電気伝導特

図 2 界面欠陥構造。白丸は水素原子。(a)無
欠陥モデル。(b)界面第一層酸素原子が脱離
し、1 つの水素原子でダングリングボンド
を終端したモデル。(c)界面第二層酸素原子
が脱離し、1 つの水素原子で下方のダング
リングボンドを終端したモデル。(d)界面第
二層酸素原子が脱離し、1 つの水素原子で
上方のダングリングボンドを終端したモデ
ル。(e) 界面第一層酸素原子が脱離し、2 つ
の水素原子でダングリングボンドを終端し
たモデル。(f) 界面第二層酸素原子が脱離
し、2 つの水素原子でダングリングボンド
を終端したモデル。 

図 3 界面の局所状態密度(LDOS)。(a)、(b)、
(c)、(d)はそれぞれ図 2 のモデル(a)、(b)、(c)、
(d)に対応する。 

表 1 各モデルのリーク電流量の比。モデ
ル(a)の場合を 1.0 としている。 

Model Current ratio 
(a) 1.0 
(b) 3.9 
(c) 12.6 
(d) 534.3 
(e) 0.9 
(f) 1.6 



 

 

性計算について研究成果の例を紹介した。第
一原理計算の分野では、計算モデルに原子構
造を考慮した電気伝導計算がようやく可能
になり、これまで実験のみではなかなか見え
てこなかったナノ構造体中の電流経路や電
子輸送を支配している要因が明らかになり
つつある。今日、シリコンを用いたデバイス
もナノスケールまで微細化されつつあり、今
回示したようなナノ構造体は、ナノデバイス
素子開発に利用できるとして注目を集めて
いる。このようなデバイス素子の電気伝導特
性も計算機の性能向上に伴い第一原理電気
伝導計算を通じて明らかになるものと期待
される。 
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