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研究成果の概要（和文）： 

超高速電子デバイスの動作特性を解析するための基本計算ソフトウェアとして時間依存第一原

理シミュレーション法に基づく解析プログラムを作成した。レールウェイアルゴリズムによる

セルフコンシステント計算とともに非局所項を含むノルム保存擬ポテンシャルを組み込み、高

速高精度計算を実現した。周期的電磁場に対する応答特性を解析した。 

 
研究成果の概要（英文）：Development of time-dependent first-principles electronic structure 

simulation program is performed for analysis of high speed electronic devices. The railway 

algorism and the norm-conserving pseudopotential method are implemented into the 

program for high speed and high precision calculation. By testing the response of electronic 

structure of an atom or a molecule and observing the resonance of electronic structure with 

the input electronic field, the validity of the program is evaluated.  
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研究分野：ナノデバイスシミュレーション 

科研費の分科・細目：複合新領域 ナノ・マイクロ科学 

キーワード：時間依存密度汎関数法,実空間差分法,鈴木トロッター公式,レールウェイアルゴリ

ズム 

 
１．研究開始当初の背景 

CMOS LSI 回路の微細化が進み、現在（当

時）ではプロセスルールは 45nm にまで到達

しており、加工技術の限界(原子のサイズ)に

近づきつつある。したがって、開発は体積当

たりの高集積化を目指したチップ積層化に

シフトしはじめている。現在の積層デバイス

開発では、モバイル用途向けの小型化・低消

費電力化が先行しているが、それに加えてチ

ップ間通信による信号遅延の削減により高

速化も期待できる。ところが、サーバーや科

学技術計算のための CPU などのハイエンド

集積回路においては、多量の発熱を冷却する

機構が必要で、積層化による集積が困難であ

るため、なお消費電力を下げる努力を必要と

している。リーク電流など無駄な消費電力は
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高誘電体ゲート絶縁膜や配線層低誘電体な

ど新材料の開発などにより低減されつつあ

る。しかし、MOS トランジスタの ON/OFF

充放電電流による電力消費は回路の動作に

不可避であり、消費電力の下限と考えられて

いる。動作速度も数～数十 GHz になってき

ており ps オーダーもしくはさらに短い時間

領域での挙動が重要となってきている。 

 

２．研究の目的 

本研究の目的は、(1)ナノ構造体の電気伝導

特性を解析するプログラムを開発すること、

(2)そのプログラムを用いたシミュレーショ

ンで、CMOS LSI 回路の ON/OFF により生

じる動的消費エネルギーを回収し発熱低減

と省エネルギーの両方を達成するためのナ

ノ電子回路を設計することである。 
 

３．研究の方法 

インパルスレスポンス法によるナノ構造

体の電気伝導計算手法[8]を基に、50nm 程度

のサイズの回路の電気伝導特性を、量子効果

を含めて解析するためのプログラムを作成

する。このプログラムを用いたシミュレーシ

ョンにより、エネルギートランスファー・回

生回路を設計するとともに、CMOS 回路に要

求される仕様（ON 抵抗値、温度、チャネル

や配線の材料など）を明らかにする。 

 

４．研究成果 
時間依存シュレーディンガー方程式に基づ
いて数十原子からなる系の電子状態の時間
発展計算を目指したプログラム作成を行っ
た。プログラムは時間発展計算に鈴木・トロ
ッター公式による高精度毛さん方を適用し
た。またレールウェイアルゴリズムによりセ
ルフコンシステント計算を実現した。これら
によりタイムステップが比較的長くてもノ
ルムが保存する高精度計算が実現できてい
る。また、原子核ポテンシャルを表すのにノ
ルム保存擬ポテンシャルを用いることによ
り、波動関数のデータ量増加を抑制しつつ高
精度計算を実現した。このプログラムを原
子・分子系に適用し周期的電場を加えること
により生じる電子状態の応答を調べること
により、本プログラムの動作を検証した。 
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