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研究成果の概要（和文）：【超並列化BPSM解法ルーチンの作成】原子軌道の多項式線形結合を基底とした展開法で、Le
gendre多項式展開によるGauss求積型の近似展開によるBPSMを並列化することによりオーダN法を実現し、精度を2倍に
する解法ルーチンを構築した。
【超並列化 Arnoldi/Jacobi-Davidson型固有値問題解法ルーチンの作成】DGMOSFETやFINFETなど量子閉じ込めが強い場
合には、さらに、閉じ込めモードを利用し、取り扱うことの出来る原子数を10000×10000次元まで拡張することが出来
、25nm以上のサイズを持つデバイスの電子状態解析および輸送特性解析が可能な解法ルーチンを構築した。

研究成果の概要（英文）：[Implementation of a Super-Parallelized BPSM Routine] An order-N simulation 
method has been established using an expansion method based on a polynomial linear combination of atomic 
orbitals. In this method Legendre-polynomial, Chevyshev and/or Laguerre-polynomial expansion has been 
used to parallelize Gaussian quadrature which results in an order-N simulation twice as accurate as 
conbentional method.
[Realization of a Super-Parallelized Arnoldi/Jacobi-Davidson Eigenvalue Solver]To analyze quantum 
transport phenomena in such as a DGMOSFET or a FINFET, where quantum confinement is much stronger than in 
conventional structures, a mode expansion method in the confined structures is found to be utilized 
effectively in the simulation. To make most of the property, an simulation method has been achieved to 
analyze larger device size with more than 25 nm in which the matrix size is as large as 10000x10000.

研究分野： 計算ナノエレクトロニクス

キーワード： ナノデバイス　並列化固有値解析　原子軌道展開　非平衡グリーン関数法　ガウス求積法　Jacobi-Davi
dson法　第一原理計算　多項式線形結合法
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１．研究開始当初の背景 
シリコン MOS 型トランジスタでは，キャ

リア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，μm 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,ナノワイヤ
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（TAT）を増加
させ，半導体産業の体力を奪う要因となって
おり，有効なシミュレーションによる TAT
の軽減が喫緊の課題となっている． 
 
２．研究の目的 
本研究の主目的は，ナノメートルスケール

の新構造半導体デバイス，主としてシリコン
ナノワイヤトランジスタにおいて出現する
物理現象を量子論に基づいて第一原理的に
予測することができる原子論的マルチフィ
ジクス量子輸送シミュレータを開発し，デバ
イスとして最も適した構造や材料を効率的
に探索できる環境を構築すること，および，
それを広く日本の産学界に提供し，今後の半
導体デバイス研究に寄与することである．
（現在までに，非平衡 Green 関数法（NEGF
法)に基づく1次元～3次元のフォノン散乱現
象を考慮したプロトタイプナノデバイスシ
ミュレータ (KOSMOS: Kobe University 
Simulator for  Material of Science)が実現
できている．） 

 
３．研究の方法 
プロトタイプの量子デバイスシミュレータ
に対して大規模原子論的なシミュレーショ
ン部分を付け加えるため，第一原理計算に基
づく材料原子の特性の反映，離散変数表現に
よる最良基底展開を用いた計算の高速化と，
BPSM 基底関数展開を用いた高速化・軽快化ア
ルゴリズムの開発，並列 Green 関数 Solver

の開発を行う。結晶の面方位，種々の散乱機
構を含むマルチフィジクスの取り扱いと新
型構造のモデル化等の項目を研究計画線表
（上図）に従って順次開発し，適宜時期に応
じて Web にて公開する予定である． 
 
 
材料原子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，最近
接相互作用の範囲内で，ダイヤモンド，閃亜
鉛鉱構造，六方晶系の結晶系に対する強結合
(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をパラメ
ータ化する手法(変分法に基づくアルゴリズ
ム:VA)により生成し，InSb, GaAs, SiGe 等，
現在シリコン系デバイスに複合材料として
導入され始めている半導体結晶の電子状態
の解析に使うことができる強束縛近似パラ
メータの抽出を行う．この際の原子軌道の基
底は s, p, d 軌道，および s*軌道を考慮す
る(KOSMOS1 内に一部組込済)．本研究での成
果を利用して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
体材料複合系の特性の反映を行った解析を
可能とする手法として発展させる． 
第一原理密度汎関数法によるバルク結晶の
バンド構造解析や構造安定化を行うことは
現有の Intel Xeon CPU(2.6GHz)を持つ 16 並
列の Workstation にて容易であるが，VA 法 
によるパラメータ抽出は，化合物系で 1週間
を要する．また，酸化物，特に遷移金属を有
する High-K 材料では，取り扱う原子が重い
ので，パラメータ抽出に 2～3 週間の CPU 時
間を要している． 
 
最良基底展開を用いたシミュレータ高速化 
 
プロトタイプシミュレータでは数値計算に
有限差分法(FDM:Finite Difference Method)
を用いてきたが，たとえ高次の近接点を用い
てもデバイス内のエネルギー固有値や電位
計算の計算精度をあげることは困難である．
これに対して新たに開発した BPSM(Bridge 
Function Psuedo Spectral)法を用いると，
FDM の半分の節点数に対して同じ精度を得る
ことができることが現在分かっている(Y. 
Saito, “ Bridge-Function Pseudospectral 
Method for Quantum Mechanical Simulation 
ofNano-Scaled Devices,” pp.311-314, Proc. 
of SISPAD 2011)．ナノデバイスの特性計算
にはエネルギー固有値，電位分布の繰り返し
収束計算が必要で，かつ高い精度が要求され
るため，たとえ有効質量近似でも FDM を用い
ている限りは計算精度，収束性ともに BPSM
に及ばないことも明らかになっている．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(＞ 45 nm)で
は計算時間の面で困難であったが，BPSM 法に
基づいた原子軌道の多項式線形結合を基底
とした展開法によりWorkstationレベルで動
作するシミュレータの高速化，軽快化を図る
ことが理論的に可能である． 
 
超並列化 BPSM 解法ルーチンの作成 
        
原子軌道の多項式線形結合を基底とした展
開法で，Legendre 多項式，Chebyshev 多項式, 
Laguerre多項式展開によるGauss求積型の近
似展開による BPSM を並列化することにより
オーダ N/2 法を実現し，精度を 2倍，必要な
行列の非零要素数を従来の1/4以下に軽減す
る解法ルーチンを構築する． 
        
超並列化 Arnoldi / Jacobi-Dabidson 型固
有値問題解法ルーチンの作成 
        
DGMOSやFINFETなど閉じ込めが強い場合には
さらに，閉じ込めモードを用いることで計算
負荷を減らすことが可能であり，現在 5000
×5000 次元（s，p, s＊原子軌道を持つ 1000
個の原子）を取り扱うことが可能であるが，
固 有 値計算 を 並列化 す ること に よ り       
取り扱える次数（原子数）を一桁増大し 45nm
以上のサイズを持つデバイスの電子状態解
析および輸送特性の解析が可能な解法ルー
チンを構築する． 
        
超並列高速化グリーン関数ソルバーの作成 
        
BPSM と固有値問題解法を複合し，強束縛近似
モデルによる実空間対角表現とモード対角
表現の行列表現のうち疎になる表現を自動
的に選定するルーチンの開発により，グリー
ン関数を高速に解くことの出来るアルゴリ
ズムを構築する． 
 
グラフィカル・ユーザインタフェース
（ GUI ）プロトタイプの構築 
        
結果の視覚化には国内で広く用いられるた
めに GNUplot および GNU Octave により現
在のプログラムを書き直し, クライアン
ト・サーバ型インタフェースによる構成に変
更する．TB 材料データベースとしては SQL 言
語を用いたデータベースを構築する． 
 
４．研究成果 
 
超並列化 BPSM 解法ルーチンの作成 
 
原子軌道の多項式線形結合を基底とした展
開法で、Legendre多項式，Chebyshev多項式，
Laguerre多項式展開によるGauss求積型の近
似展開による BPSM を並列化することにより
オーダ N法を実現し、従来の方法に比べて精
度を 2倍、必要な行列の非零要素数を 4分の

1 以下に軽減する解法ルーチンを構築するこ
とが出来た。 
 
超並列化 Arnoldi / Jacobi-Davidson 型固有
値問題解法ルーチンの作成 
 
DGMOSFET や FINFET など量子閉じ込めが強い
場合には、さらに、閉じ込めモードを利用す
ることで計算負荷を軽減することが可能で
あり、固有値計算を並列化することにより取
り扱える次数、換言すれば、取り扱うことの
出来る原子数を 10000×10000 次元まで拡張
することが出来、25nm 以上のサイズを持つデ
バイスの電子状態解析および輸送特性解析
が可能な解法ルーチンを構築できた。 
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