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研究成果の概要（和文）：集積回路(LSI)では，それを構成するトランジスタが，ナノメートル

オーダにまで微細化され，電子の量子力学的性質(波動性)や構成原子の個性が特性に影響を与

えつつある．次世代トランジスタの候補として電流路をナノメータまで細くしたナノワイヤ

(NW)トランジスタと呼ばれる構造が注目されているが，消費電力を増大させる原因となるリー

ク電流などスイッチング特性の劣化や消費電力の増大，製造誤差の拡大のために新材料や新構

造を用いたデバイスの必要性が高まっている．本研究ではリーク電流を低減し，LSI の消費電

力を低減するために，新たに量子力学的な原子レベルのシミュレータを開発し，それを用いて

新しい構造のトランジスタが実現可能であることを明らかにしている．  

 
研究成果の概要（英文）：In recent years, advances in LSI technology based on the continuous 
scaling of metal-oxide-semiconductor (MOS) field-effect transistors (FETs) has enabled 
improvements in the switching speed，density，functionality, and cost of microprocessors. 
However，such downsizing now becomes a cause of reducing the device performance due to 
increasing leakage current and short channel effects.  

In this project，we have investigated, making use of a newly developed quantum transport 
simulator, the effectiveness of using the InAs/Si hetero-junction nanowire (NW) as a 
solution to the above problem，and influence of strain caused by hetero-junction on 
tunneling characteristics through hetero interface. 

As a result, the simulator enabled us to find that the InAs p-i-n structure shows most 
favorable characteristics in both the on-current and the sub-threshold slope and the 
p-Si-i-Si-n-InAs structure is the runner-up.   
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が量子力学的な効果でSi-SiO2 界面から数ナ
ノメートル(nm) 離れた位置にずれているこ
とは数十年前から明らかになっていたが，μ
m オーダのデバイスサイズではほとんど問
題にならなかった．しかし，スケーリング則
に基づくデバイスの微細化に伴って nm 
スケールのデバイスが作成されるようにな
り，この影響がデバイス特性に大きく影響す
るようになっている．また，ソース-ドレイ
ン間トンネル電流やゲートリーク電流等の
量子力学的効果が存在することや，微細化の
みによる素子性能向上も困難になりつつあ
り，新しい構造(DGMOS，FIN 構造) や新材料
(III-V 族半導体チャネル等) を用いたデバ
イスが提案・検討されている．一方，微細化
に伴う製造コストの上昇は素子開発のター
ンアラウンドタイムを増加させ，半導体産業
の体力を奪う要因となっている． 

申請者らは，ナノサイエンス分野，特に，
現在では，微細化により電子の波動性が顕わ
になってきて従来のドリフト・拡散モデルや
モンテカルロ法などの古典的なシミュレー
ションの設計手法の信頼性が揺らいでいる
ナノスケール MOSFET の量子力学的設計手法
を確立するために，原子軌道関数展開を用い
た 非 平 衡 グ リ ー ン 関 数 (NEGF ：
Non-Equilibrium Green’s Function) 法に
基づく原子スケールでの量子力学的なデバ
イスモデリング技術及びシミュレータの開
発を十数年にわたり先見的に行ってきた．  

 
 

２．研究の目的 
この微細化技術の進展が維持されると

2020 年頃にはデザインルールが原子数十個
のオーダに達すると予測され，今後，シリコ
ンテクノロジーのみに頼らないシリコンと
の複合材料や新しい材料・構造を用いたデバ
イス設計・開発が必要になり，そこで出現す
る物理現象を量子論に基づいて第一原理的
に予測し理解することができるシミュレー
タを開発し，それを用いてデバイスとして最
も適した構造や材料を効率的に探索するこ
とが現在の喫緊の課題となっていると思わ
れる． 
 
 
３．研究の方法 
 (1) 新材料の特性を反映した原子論的シミ

ュレーションプログラムの開発 
現在のプロトタイプシミュレータをシリ
コン系技術と化合物半導体との複合構造
デバイスにも対応し得る汎用性を持たせ
るために，ダイヤモンド，閃亜鉛鉱構造，
立方晶系，六方晶系を問わず任意の結晶系
に対する強束縛(TB) 近似ハミルトニアン
を第一原理密度汎関数法によるバンド構

造計算結果から遺伝的アルゴリズムによ
るパラメータ抽出を行う手法により生成
するモデルを開発する．その結果現在のシ
リコン系材料に対する原子論的な TB-NEGF 
法を，より複雑な半導体材料の特性を反映
を行ったデバイス輸送特性解析を可能と
する手法として発展させる． 

(2) 最良基底展開を用いたシミュレータ高
速化 

TB 近似で原子軌道関数を用いた場合，有効
質量近似に比べ大きなデバイスサイズ(≥ 
65 nm) では計算時間の面で困難であるが，
原子軌道の多項式線形結合(DVR:discrete 
variable representation)を基底とした展
開法および再帰 Green 関数法の複合解法
によりシミュレータの高速化を図る． 

(3) 微細デバイス構造中の散乱機構を考慮
した非平衡量子輸送デバイスモデリング 
フォノン散乱，界面ラフネス散乱，不純物
散乱，離散的不物分布がもたらす効果と取
り扱いを原子スケールでの NEGF 表式
(TB-NEGF) に取り入れ，非平衡量子輸送デ
バイスシミュレータの構築を行う．それを
基にして，新構造・新材料デバイスの性能
予測と微細化の限界の予測を行う． 

 
 
４．研究成果 

(1) Si/InAs ナノワイヤトンネルトラン

ジスタの原子レベルの特性解析 

オフリーク電流を低減し，オン電流を増加さ
せ，サブスレッショルドスイング(S 値)を改
善する構造として Siナノワイヤと InAs ナノ
ワイヤのヘテロ接合バンド間トンネリング
を利用した新構造デバイスの特性解析を行
っている．原子配置の決定にはValence Force 
Field(VFF)法の一つとして知られる Keating 
Potential を用いたポテンシャルの安定点で
原子位置を決定する手法を用い，電子状態に
関しては sp3s*d5 軌道を考慮した経験的強束
縛近似法(empirical tight-binding 法)を用
いた． 
トンネル接合が Si の p-i 接合(p 型半導体と
intrinsic 半導体)で形成される場合，InAs
の p-i 接合で形成される場合，Si i-n 接合, 
InAs i-n 接合の場合とを比較した結果，オン
電流は InAs の p-i 接合で形成される場合が
最も大きくなることが示された．オフ電流は
この場合は 4者の中で最も大きいが，オン電
流に比べて 7桁以上小さいので実用上問題な
いことが分かっている．トンネル構造にした
ことによりオフ領域の電流の切れ(S 値)が従
来トランジスタ(S=60mV/decade:黒い実線)
に比べ急峻になっており，待機電力の低減に
つながる． 
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