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研究成果の概要（和文）：超LSI技術を支えてきた電界効果型トランジスタ（FET）の微細化の進展が維持される
と，2020年頃には，デザインルールがサイズで11nm，原子数で千～数万個のオーダに達する．
シリコンナノワイヤやシリコンとの複合材料あるいは新しい材料・構造を用い，かつ，構成原子の電子状態と電
子の波動性を量子力学的にとらえるデバイス設計・開発が必要になる．
そこで出現する物理現象を構成原子の個性を考慮でき，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（「京」コンピュータ利用を想定したトランジスタ特性シミュレータ）を開発した.

研究成果の概要（英文）：Since the miniturization of FETs (field effect transistor) is accelerated 
year by year, the size of an FET in 2020 will become as small as 11 nm, which is comprised of 
several thousand of atoms. In such small-scaled transistor, wave nature of electrons plays an 
important roles, in addition, the characteristics of atoms have to be taken into account in order to
 design and fabricate these devices. 
We have developed a simulator, which can be used on K-computer, where the device physics can be 
taken into account on the basis of quantum physics as well as first principles calculation.

研究分野： 半導体電子工学

キーワード： ナノデバイスシミュレーション　非平衡グリーン関数法　第一原理計算　強束縛近似法　電界効果型ト
ランジスタ　原子膜デバイス
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図 1. 開発したシミュレータの階層構造 

１．研究開始当初の背景 
LSI 技術を支えるCMOS トランジスタ技

術においては，スケーリング則に基づくデバ
イスの微細化に伴ってナノメートルスケー
ルのデバイスが作成され，１つのトランジス
タを構成する原子数も数千原子となり，個々
の原子の特性が顔を出すとともに，ソース-
ドレイン間トンネル電流やゲートリーク電
流等の電子の量子力学的効果がデバイス特
性に大きく影響するようになっている．一方
で，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 (Fin 構造, ナノ
ワイヤ構造) や新材料 (III-V 族半導体, 原
子膜材料) を用いたデバイスが提案・検討さ
れているが，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
ており，高精度で高速な原子スケールからの
量子デバイスシミュレータの開発が望まれ
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，新材料半導体デバイス中のキャリ
ア輸送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・マルチスケ
ール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． 
近年の半導体技術を支えてきた電界効果

型トランジスタ（FET）の微細化の進展が維
持されると，2020 年頃には，デザインルー
ルがサイズで 11nm，原子数で千～数万個の
オーダに達すると予測され，シリコンナノワ
イヤやシリコンとの複合材料あるいは新し
い材料・構造を用い，かつ，構成原子の電子
状態と電子の波動性を量子力学的にとらえ
るデバイス設計・開発が必要になる．そこで
出現する物理現象を構成原子の個性を考慮
でき，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（「京」
コンピュータ利用を想定したトランジスタ
特性シミュレータ）を開発し，さらに，デバ
イスにおける発熱効果を予測するための知
見を得, それらを用いて今後のナノスケール
デバイスとして最も適した原子配置（構造）
や材料を効率的に探索することが本研究の
目的である. 一方で，半導体産業や大学の研
究室で，各研究者がデバイス設計を行う際に
は, 大規模並列計算を前提としたシミュレー
タだけでなく, より計算負荷の軽いシミュレ
ータや, 直感的なシミュレータの操作を実現
する GUI 環境の構築も重要であり, これら
も本研究のターゲットとする.  
３．研究の方法 
プロトタイプの量子輸送シミュレータを, 

より大規模化に適したものにし, ユーザー

にとって使いやすいものにするため, 次の
ような方針で進めた. 現在のプロトタイプ
シミュレータはシリコン系技術と化合物半
導体に対応できるが，グラフェン等原子膜材
料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，任意の結晶系に対す
る強束縛 [Tight-Binding (TB)] 近似ハミル
トニアンを第一原理密度汎関数法に基づく
バンド構造計算結果から生成するアルゴリ
ズムを開発する．それをもとに，現在の原子
論的な TB-NEGF 法（強束縛近似グリーン関数
法）を，より複雑な半導体材料の特性を反映
させ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．また，TB法で原子軌
道関数を用いた場合，大きなデバイスサイズ
では，メモリおよび CPU 時間の面で計算が困
難であるため，有効方程式近似に基づくシミ
ュレータを平行して構築し, シミュレーシ
ョンの高速化を図る．  

 
４．研究成果 
(1)開発した量子輸送シミュレータの全体像 
本研究において開発した種々のナノスケー

ル FETシミュレータの階層構造を図 1に示す. 
まず, 第一原理計算によって得られたバン
ド構造から, TB近似モデルのパラメータを遺
伝的アルゴリズムに基づいて抽出するプロ
グラムを作成した. 具体的には, 密度汎関
数法による第一原理電子構造計算プログラ
ム WIEN2k の出力ファイルを入力ファイルと
して読み込み, それをターゲットとして, TB
法によって種々の原子軌道基底セット（sp3, 
sp3s*, sp3s*d5, スピン軌道相互作用の考慮
等）を用いて得られるバンド構造がターゲッ
トのバンド構造に一致するような, 最適な
TB パラメータ（原子軌道エネルギー, 最近接
原子間飛び移りエネルギー, スピン分離エ
ネルギー）の値を自動的に抽出できるプログ
ラムを作成した.  
得られた TB パラメータは, 本研究におい

て作成した(i)TB法と NEGF法に基づく FETシ
ミュレータ（TB-NEGF）, 及び, (ii)TB 法と
障壁高さモデル[Top-of-Barrier (ToB) モデ
ル]に基づく FET シミュレータ（TB-ToB）に
おいて直接的に用いる事ができる. 前者の



TB-NEGF においては，再帰グリーン関数法ア
ルゴリズムを効率的にコーディングする事
により，大規模化に適したシミュレータを実
現し，また，「京」と同一のアーキテクチャ
を持つスーパーコンピュータであるπ
-computer（計算科学教育センター）上での
動作を確認している．(i),(ii)両手法ともに,
ポアソン方程式との自己無撞着計算により,
電流のゲート制御おけるキャリア誘起の影
響を適切に考慮している. また, 前者(i)の
モデルでは短チャネル時により重要となる
チャネル内ポテンシャル分布の詳細や量子
トンネル効果を近似無しに考慮しているの
に対し, 後者(ii)のモデルでは, 長チャネ
ル FETを前提とし, チャネル内ポテンシャル
分布は均一であるという仮定を置くことに
より, 計算負荷の大幅な低減を可能にして
いる. しかしながら, チャネル/電極間での
実効キャパシタンスを付加する事による短
チャネル効果（障壁低下効果）の考慮や, 半
古典近似法(WKB 近似)による量子トンネル効
果の考慮なども可能である事を明らかにし
て い る . こ れ ら , (i)TB-NEGF モ デ ル , 
(ii)TB-ToB モデルを併用する事により, 素
子特性の概略を計算負荷の軽い TB-ToB モデ
ルで押さえ, その知見に基づいて TB-NEGFモ
デルを用いてより詳細な計算を行うなど, 
より戦略的なデバイスデザインが可能にな
る. それだけでなく, (i)で得られた短チャ
ネル効果などを (ii)で再現できるような実
効パラメータ（ソース/ドレインキャパシタ
ンスなど）を抽出する事による, デバイス内
の物理現象の本質的な理解をも深める事も
可能になる.  
本研究では更に, TB法で得られるバンド構

造のうち電気伝導に主に寄与するフェルミ
エネルギー付近の振る舞いに焦点を当てた，
有効方程式モデルに基づく量子輸送シミュ
レータも構築した. 具体的には, 伝導帯下
端付近及び価電子上端のバンド構造を再現
するような多バンド有効方程式を摂動展開
により求め, その方程式を離散化すること
で, NEGF シミュレータへの実装を行った
[(iii)EFF-NEGF モ デ ル ]. こ の 手 法 は
TB-NEGF よりも計算負荷が軽減されている一
方で, 短チャネル効果や量子トンネル効果
を付加的パラメータ無しに考慮できる. 更
に, 有効方程式をベースとした ToB モデル
[(iv)EFF-ToB モデル]によるシミュレーショ
ンも可能である.  

これら(i)-(iv)によって構成される量子
輸送シミュレータの階層構造を積極的に活
用する事で, シミュレーションによる FETの
デザインをより系統的且つ戦略的に行う事
が可能になる. 第一原理バンド計算と遺伝
的アルゴリズムによる TB パラメータ抽出を
起点とした本シミュレーションプログラム
は, チャネルとして用いる材料の種類を問
わず適用可能である．  
 

(2) 原子膜へテロ構造デバイスへの適用 
本研究で構築したシミュレータを, 近年実

験的作成が試みられている原子膜へテロ構
造デバイスのシミュレーションに適用した
事例を 2 例示す.  
(2-1)歪みグラフェンチャネル FETのシミュ

レーションによる性能予測（発表論文 3,5, 
学会発表 5） 
面内引張歪みを印加したグラフェンをチャ
ネルとし, それを無歪みグラフェンで挟ん
だ面内へテロ構造 FET を提案し [図 2(a)]，
歪みをグラフェンのアームチェア軸方向に
印加した場合, ヘテロ界面で実効的に発生
する擬似磁場効果に起因して, バンドギャ
ップが存在しないにも係わらず数桁以上の
電流のオンオフ比が得られる事, 更に, バ
ンド間トンネル FETと同等の機構により, 通
常の FETにおけるスイッチング性能の熱的限
界である 60 mV/decade の S 値よりも更に優
れたスイッチング性能を示しうる事を, 
TB-NEGF 法を用いた計算によって明らかにし
た. また, この素子の特性におけるフォノ

 
図 2(a)歪みグラフェン FETの概念図 
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図 2(b)歪みグラフェン FET（歪み率 8%）にお

ける電流のゲート電圧依存性の一例. フォノ

ン散乱の考慮の有無での比較をしている.  

 

-1.0 -0.5 0.0 0.5 1.00.0

0.5

1.0

1.5

2.0

2.5

3.0

10-6

10-4

10-2

100

p-i-p (US=UD=0.3 eV)

 I D (µ
A/

nm
)

 I D (µ
A/

nm
)

VG (V)

ζ =0.08

 AP+OP
 AP only
 OP only

 

 
図 2(c)歪みグラフェン FET（歪み率 8%）にお

ける電流のゲート電圧依存性の一例. 音響フ

ォノン(AP)，光学フォノン(OP)散乱の影響の

違いを比較している．  



 

 
 

図 5. GUIインターフェース経由で出力されるシミ

ュレーション結果（GaAsナノワイヤ FETの一例）. 

Id-Vd特性（左上）, 局所状態密度分布（右上）, 電

子密度スペクトル分布（左下）, 電流スペクトル

分布（右下）.  

ン散乱の影響を EFF-NEGF 法を用いて調べ, 
光学フォノン散乱に起因してオフ時の電流
が有意に劣化（増大）するものの, 擬似磁場
効果に起因する電流の遮断機構自体は, フ
ォノン散乱に対してロバストなものである
事を明らかにした [図 2(b,c)].  
(2-2)グラフェン状物質をチャネルとした

面内ヘテロ構造 FET（学会発表 1） 
近年, h-BN（六方晶窒化ホウ素）に炭素原子
をある一定の割合で混合させた h-BCN構造に
関する研究が, 実験的な作成事例も複数報
告されるなど盛んに行われている. この物
質は, 理想的には, グラフェンで実現され
ているディラック形線形分散において有限
なギャップを持たせた有限ギャップディラ
ック電子系として振舞う事が期待される. 
そのため, そのような有限ギャップディラ
ック電子系をチャネルに用いた FET[図 3(a)]
が, 従来的なシュレーディンガー電子をチ
ャネルに用いた FETと, バンドギャップやバ
ンド端有効質量を揃えて比較した場合に, 
どのような違いがあるか,特に FET 性能とし
ての観点での比較から明らかにする事が重
要である. 本研究では,いくつかのチャネル
長に対して, 有限ギャップディラック電子

系チャネル FETとシュレーディンガー電子チ
ャネル FETの性能の比較を, ２バンド有効方
程式モデルに基づいて行った. このような, 
電子の従う有効方程式の本質的違いによる
性能比較が行えるのは, 本研究で開発した
有効方程式モデルの利点である. 図 3(b)が 
両者の比較を行った結果であるが, これら
の結果の詳細な比較の結果, バンド端有効
質量を同一とした場合，ディラック型分散の
方がシュレーディンガー型分散に比べ同じ
チャネル長に対してより優れたスイッチン
グ特性（低い S値）を示しうる事が明らかと
なった.  
 
(3) 非平衡グリーン関数法に基づく量子輸
送シミュレータの GUI 実装 
本研究の成果である量子輸送シミュレー

タを, ユーザーが直感的に利用できるよう
な環境を構築する事を目的に, Python言語を
用いた GUIインターフェースを構築した. 量
子輸送シミュレータのプログラム本体は C言
語を用いて通常の CUIプログラムとして構築
されているが, そのプログラムにおいて用
いられるパラメータの書かれた入力ファイ

ソース電極
（Gapless Dirac）

ドレイン電極
（Gapless Dirac）

チャネル領域
(Gapped Dirac)

チャネル長 Lch

 
図 3(a)有限ギャップディラック電子チャネル

FETの概念図 

   
図 3(b)ディラック電子チャネル FET（上）と

シュレーディンガー電子チャネル FET（下）に

おける電流のゲート電圧依存性. 異なるチャ

ネル長での結果を比較している.  

 
図 4. GUI インターフェースにおけるパラメー

タ入力画面 



ルの作成，プログラムの実行，そして結果の
可視化に至るまでの全てを，一貫してこの
GUI インターフェース経由で行えるようにな
っている．従って，ユーザーはファイルの編
集やターミナルからのコマンド入力等の作
業を一切行う事なく感的にシミュレーショ
ンを実行する事ができる．更に,Python 言語
で書かれている事の利点として,使用する OS
に依存せずこの GUIインターフェースを利用
する事が可能である．図 4に,GUIインターフ
ェースからのパラメータ入力画面, 図 5 に, 
GUI インターフェースからのプロットボタン
のクリックによって出力される各種グラフ
を示している．電流電圧特性だけでなく,局
所状態密度や電子密度スペクトル,電流スペ
クトル等の局所量の可視化も可能である．こ
の事例は，EFF-NEGFに基づく, 音響・光学フ
ォノン散乱を考慮したナノワイヤ FETのシミ
ュレーション結果であるが,図 4 右下図で観
察されるように,光学フォノン散乱による非
弾性散乱に起因して電流スペクトルが輸送
方向に沿ってどのように変化していくかに
ついての可視化も可能となっている． 
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