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研究成果の概要（和文）：密度汎関数法に基づく第一原理的な電子状態計算の枠組みにおいて、

ナノスケール系のキャパシタンスを計算する理論手法を確立し、プログラムに実装した。プロ

グラムを用いて、カーボンナノチューブ等の具体的な物質からなるキャパシタの電子状態を計

算し、キャパシタンスの定量的な値、ナノキャパシタ特有の量子効果、さらにそれらがキャパ

シタを構成する物質の電子構造とどのように相関しているのかを明らかにした。得られた知見

は、次世代のナノスケール・エレクトロニクスにおける効率的なデバイス設計に重要である。 

 
研究成果の概要（英文）：We have developed a new first-principles method to calculate 

capacitance in nano-scale systems. We have applied the method to nano-materials, to 

clarify capacitance with quantum effects. We have shown how the electronic structures of 

materials are reflected on their capacitances. 
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１． 研究開始当初の背景 

 

電界効果型のトランジスタ（FET）は電子
技術の鍵を握る重要なデバイスであり、その
電流増幅機能・スイッチング機能は、ゲート
-チャネル間のキャパシタがこれを担ってい
る。従って、次世代のナノスケール・エレク
トロニクスを成功へと導く為には、ナノ系に
おけるキャパシタの量子論的な動作を理論

的に予測する強力なシミュレーション手法
とプログラムを構築し、物理的な理解に基づ
いた効率的なデバイス設計を行うことが極
めて重要である。 

 

２．研究の目的 
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確立し、実際のナノ構造に対する計算を行っ
て、広くナノデバイスの設計指針となる普遍
的な物理と知見を抽出する。 

 

３．研究の方法 

 

（１）理論手法の構築：密度汎関数理論に基
づく第一原理的な電子状態計算でナノ系の
キャパシタンスを取り扱う手法を確立する 
 
（２）計算プログラムの実装：広く使われて
いる第一原理電子状態計算プログラムに、今
回開発したキャパシタンスの計算アルゴリ
ズを組み込む。 
 
（３）ナノ物質系への応用：作成したプログ
ラムをスーパーコンピュータ等を用いて実
行し、ナノ構造におけるキャパシタンスを計
算して、物理現象の解釈および知見の抽出を
行う。 
 
４．研究成果 
 
（１）ナノキャパシタの第一原理電子状態計
算法の開発およびプログラムへの実装 
 
従来の第一原理電子状態計算は、系の全エ

ネルギーを最小化する波動関数を探索する
ことで基底状態を得る。この従来法を用いた
場合、キャパシタに蓄積電荷の無い状況（＝
キャパシタの基底状態）の電子構造を計算す
ることはできるが、キャパシタに電荷の蓄え
られた状況（＝キャパシタの励起状態）の電
子構造を得ることはできない為、キャパシタ
ンスを計算することができなかった。 
今回、系の第一原理的な全エネルギーから

バイアス印加分の仕事を差し引いた自由エ
ネルギー汎関数を新たに定義し、これを最小
化するという電子状態計算の新しい定式化
を提案し、プログラムへの実装を行った。プ
ログラムを用いて２重壁カーボンナノチュ
ーブの同軸円筒型キャパシタとしての挙動
を計算し、蓄積電荷の電極からのしみ出しの
為に有効的な電極間距離が減少し、みかけの
電極間距離を用いて見積もった場合よりも
キャパシタンスが大きくなるという量子効
果を見いだした。また電極の状態密度の形状
がキャパシタンスのバイアス依存性として
観測されるという量子効果を明らかにした。
これらの量子効果が、キャパシタを構成する
物質の波動関数の空間分布や系の次元性と
いったナノ物質の個性を強く反映すること
を明らかにした。（[雑誌論文]⑤[学会発表]
⑧⑯)。 
 
（２）ナノトランジスタのゲートキャパシタ
における蓄積電荷の空間分布とチャネルの

空間分布の研究 
 
ナノトランジスタにおいて電流の流れる

チャネルが物質と物質の界面に偏って分布
した場合、界面に多く存在する欠陥の為に電
気抵抗が増大してしまう。従って、そのよう
なチャネル分布を避けるデバイス設計を行
うことが重要である。ナノ物質において、チ
ャネルにバイアスが印加されない時のチャ
ネルの空間分布は従来型の第一原理電子状
態計算で求めることが出来るが、チャネルに
バイアスが印加された時のチャネルの空間
分布は、これまで第一原理的に計算する方法
が無く、知見が存在しなかった。 
今回、カーボンナノチューブをチャネルと

するナノトランジスタを想定して、チャネル
（カーボンナノチューブ）-ゲート（平板電
極）間に構成されたキャパシタ（ゲートキャ
パシタ）の電子状態計算を行った。この系の
キャパシタンスの値に寄与する蓄積電荷の
空間分布はカーボンナノチューブのゲート
に面した側に大きく偏る事が分かった。一方、
トランジスタに用いた場合に電流が流れる
チャネルであるフロンティア軌道の空間分
布には、はるかに小さい偏りしか生じないこ
とが分かった。両者の差は、電流には直接に
は寄与しない非フロンティアの占有軌道の
波動関数の空間分布の変形の総和（＝誘電分
極電荷）で説明されることが分かった（[雑
誌論文]④)。 
 
（３）電極間に媒質を挟んだナノキャパシタ
の電子状態計算およびその解析 
 
（１）（２）では電極間に真空層を挟んだ

キャパシタの電子構造を調べたが、実際のキ
ャパシタでは電極間に誘電体物質が充填さ
れている場合も多い。特にナノキャパシタで
は、誘電体と電極の界面の電子状態がキャパ
シタの特性に大きく影響する可能性がある
為、誘電体を挟んだキャパシタの電子構造に
ついて知見を得る必要がある。 
今回、三重壁のカーボンナノチューブ

(8,0)@(17,0)@(26,0)の、同軸円筒型キャパ
シタとしての特性を計算した。バンドギャッ
プが小さい内側および外側のチューブは電
極として振る舞い、中間のチューブはバンド
ギャップが大きいた為に電極間の誘電体と
して振舞う。カーボンナノチューブ１層の誘
電率は電子の波動関数の閉じ込めを反映し
て、グラファイト結晶のｃ軸方向のものより
も小さいことが分かった。又、電極間に蓄え
られた電荷と誘電体の誘電分極電荷が空間
的に重なるため、蓄積電荷の量を、これまで
に用いてきたバイアスの有る場合と無い場
合の差電荷を空間積分するという方法で求
めることは出来ず、各電極のバンドの充填数



 

 

でカウントする必要があることを明らかに
した（[雑誌論文]③[学会発表]⑬⑭⑮)。 
 
（４）スピン自由度・欠陥等の存在を考慮し
たナノキャパシタの特性予測の為の予備的
研究 
 
特定の元素からなるナノ物質や、格子欠陥

を含むナノ物質の中には、帯電させた時にス
ピン分極の生じる系が存在することが知ら
れている。そのような物質をナノキャパシタ
の電極として用いた場合、バイアスを印加し
た時に電荷（＝従来型と同じ）に加えて、ス
ピン分極も蓄えられる“スピンキャパシタ”
が実現する可能性がある。この着想について
検討するための予備的計算を行った（[雑誌
論文]②[学会発表]⑨⑩⑪⑫)。また、ナノキ
ャパシタにおいて電極間の誘電間として有
望な物質であるアルミナの電子構造に関す
る研究も行った（[雑誌論文]①)。 
 
（５）ナノキャパシタの大規模電子状態計算
の為の、ウルトラソフト型擬ポテンシャルの
実空間プログラムへの実装 
 
多くの実験と直接の比較が可能なほどに

大規模で現実的な系において、電子構造計算
を実行してキャパシタンス等の有用な物理
量を得るには、膨大な計算をリーズナブルな
時間で遂行する為、①計算精度を落とすこと
なく計算量を最小化することのできるウル
トラソフト型の擬ポテンシャルを用いるこ
と、②超並列計算機と並列化言語を用いて実
装したプログラムを用いることが、必須であ
る。実空間法を用いたプログラムは、高速フ
ーリエ変換を用いる必要が無い為に超並列
機の性能を最大限に引き出すことができる
が、実空間プログラムへのウルトラソフト型
擬ポテンシャルの実装（①②両者の組み合わ
せ）に成功した例は、これまでにはほとんど
無かった。本研究でも、（１）－（４）では
平面波プログラムを用いていた為に、計算可
能な系の規模は比較的小さいものに限定さ
れていた。 
今回、実空間第一原理電子状態計算コード

RSDFT にウルトラソフト型の擬ポテンシャル
を実装した。さらに MPIおよび Open-MPを用
いて実装部を並列化し、大規模系の電子状態
計算を実行して動作を確認した。現在は、こ
の実空間ウルトラソフト電子状態計算プロ
グラムに、キャパシタンスの計算が可能とな
る為のコーディングを進めている。この作業
が完成すれば、今後のキャパシタンス研究に
おいて、規模のみならず質的にも大きな発展
が期待できる（[学会発表]①-⑦）。 
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