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研究成果の概要（和文）：チャネル領域に単原子層（MoS2）を用いたFET構造のモンテカルロ・シミュレータを
構築した。高エネルギー電子状態を精度よく反映させるために、従来のK-valleyだけでなく、有効質量の異方性
を正確に導入した高エネルギーQ-valleyを導入した。また、高エネルギー電子によって生じる熱と格子との熱輸
送を考慮したモンテカルロ・シミュレーションにより、高電界下での温度を自己無撞着に求め、実験的に観測さ
れている温度と良い一致を示すことを見出した。また、デバイスシミュレーションの理論的枠組みの中での長さ
のスケールに不整合があり、これを解決する離散不純物モデルを提案した。

研究成果の概要（英文）：We have developed an accurate Monte Carlo simulator applicable to monolayer 
(MoS2) FET devices. In order to take account the high-energy electrons properly, the simulator 
includes the Q-valleys, which have very strong anisotropic effective masses, as well as the 
K-valleys. Also, we have investigated the heat transfer between hot electrons under high electric 
fields and the lattice. We have found that the temperature obtained from the Monte Carlo simulations
 is consistent with the temperature found experimentally. Furthermore, we have studied the 
length-scale involved under the theoretical framework of various device simulations to construct a 
physical model of localized impurity in nanoscale device structures. It was fond that the 
length-scales are inconsistent between the Poisson equation and transport equation, and a new 
impurity model to overcome such problems is proposed.

研究分野： デバイス物理

キーワード： 先端機能デバイス　デバイスシミュレーション　モンテカルロ法　単原子層　特性ばらつき　クーロン
相互作用　離散不純物　高電界効果

  １版
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１．研究開始当初の背景 
	 MoS2や Silicene 等の単原子層をチャネル
領域に用いた FET構造が注目を集めており、
この構造のもとでのデバイス特性評価の重
要性が増してきていた。このような材料の電
子状態に関する第一原理計算は多数報告が
あるが、輸送特性に関する計算結果は当時ほ
とんど存在しなかった。第一原理計算と結合
した非平衡グリーン関数を用いた評価が複
数出始めていたが、室温動作を想定した、フ
ォノン散乱が顕著な拡散的伝導が支配的な
領域での散乱理論をベースにした（非平衡グ
リーン関数のような）量子輸送計算の正当性
は定かではない。一方、拡散伝導領域で最も
有効なモンテカルロ法による特性評価は、K
バレーのみを考慮した最も単純なシミュレ
ーションが殆どであり、バンドのエネルギー
幅が小さい単原子層材料で重要となる高電
界領域での高エネルギー電子輸送を正確に
評価することが困難な状況にあった。 
	 また、単原子層構造のようなナノスケール
低次元構造では、イオン化不純物のような局
所的なポテンシャル乱れが、デバイス特性評
価に大きな影響を及ぼし得る。実際、既存デ
バイスの微細化を律速しているデバイス特
性ばらつきは、このような離散不純物の作る
局所的なポテンシャルゆらぎによるもので
ある。しかしながら、ポテンシャゆらぎを摂
動として扱う従来手法では、このような大き
なポテンシャル変調を安易にシミュレーシ
ョンに導入することはできない。しかしなが
ら、非平衡グリーン関数法を中心とした量子
的手法では、無摂動ハミルトニアンにこのよ
うなポテンシャル変調を直接導入する手法
が今も一般的である。このような局所的なポ
テンシャルゆらぎの導入方法については、す
でに我々のグループが物理的考察を進めて
おり、既存デバイスの古典的シミュレーショ
ン手法のために提唱した離散不純物モデル
は、主要な二つのモデルの一つとして既に認
知されて世界的シミュレータの全てに実装
されている。単原子層 FET構造においても、
局所的な不純物に対する同様の物理モデル
化が今も求められている。 
 
２．研究の目的 
	 当該申請課題で設定した具体的な研究目
的は、以下の 5点である。	 
(1)	 MoS2 をチャネル材料とするモンテカル
ロ・シミュレータを構築し、電子の輸送特性
を明らかにする。	 	 
(2)	 高エネルギー電子によって生じる熱の
影響をフォノン数にフィードバックするこ
とで、MoS2における高電界効果と熱との相関
を明らかにする。	 
(3)	 構築したモンテカルロ・シミュレータに
ソースおよびドレインを付加することで、デ
バイス特性評価を行う。	 
(4)	 当該グループでこれまで構築してきた、
（クーロン相互作用を世界最高精度で導入

できる）自己無撞着モンテカルロ・シミュレ
ータで単原子層チャネルを表現し、自己無撞
着シミュレーションを実施することで、高濃
度領域とチャネル電子とのクーロン相互作
用のデバイス特性への影響を考察する。	 
(5)	 離散不純物による局所的なポテンシャ
ルゆらぎを正確にデバイス・シミュレータに
導入するために、デバイス・シミュレーショ
ンの理論的枠組みのなかでのポテンシャル
ゆらぎの物理的役割を明らかにする。そのう
えで、種々のデバイス・シミュレータに適用
可能な物理モデルの構築を目指す。 
 
３．研究の方法 
(1)	 MoS2 モンテカルロ・シミュレータの構
築においては、高エネルギー電子状態を正確
に考慮するため、Kバレーのうえに存在する
Qバレーを導入する。なお、Kバレー下端と
Qバレー下端のエネルギー差は実験的にも明
らかになっていないため、パランメータとし
て扱う。また、Qバレーの等エネルギー面は
非等方性が強いことから、任意の方向に電場
がかけられるようにこの非等方性を正確に
導入する。室温での電子輸送に支配的なほぼ
全てのフォノン散乱を導入する。Kバレー下
端と Q バレー下端のエネルギー差をパラン
メータとして、輸送特性を明らかにする。	 
(2)	 高電界効果と熱との相関に関しては、電
子系の実効的温度をモンテカルロ・シミュレ
ーションより抽出し、その温度でフォノンの
統計分布を変調させてモンテカルロ・シミュ
レーションを自己無撞着に実施する。 
(3) MoS2モンテカルロ・シミュレータによる
デバイス特性評価に関しては、ソースおよび
ドレインを理想的な熱浴と仮定することで、
簡易なデバイス構造をモンテカルロ・シミュ
レータに導入する。	 
(4)	 クーロン相互作用を高精度に導入した
立体素子構造の自己無撞着モンテカルロ・シ
ミュレータのチャネル領域の厚さを小さく
することで、擬２次元素子構造にする。その
際、境界に接する有限サイズのキャリアの扱
いの工夫が必要といる。そのうえで、高濃度
ソース/ドレイン領域での長距離クーロン相
互作用と素子特性への影響を明らかにする。	 
(5)	 離散不純物のもつクーロン・ポテンシャ
ルによる局所的なポテンシャル揺らぎを長
距離成分と短距離成分に分離することで、そ
れぞれの物理的寄与を明らかにする。そのう
えで、ポテンシャル揺らぎを正確に反映する
ための物理モデル化で必要な物理機構を抽
出する。	 
	 
４．研究成果	 
(1)	 理想的な２次元構造を想定したモンテ
カルロ・シミュレータを構築した。考慮した
散乱機構としては、無極性変形ポテンシャル
に伴った音響および光学フォノン散乱と有
極性相互作用に伴った光学フォノン散乱を
考慮した。バレー内音響フォノン散乱では弾



性散乱近似を用いた。電子系に対するバンド
構造としては、通常の Kバレーに加えて、有
効質量の非等方性の強い Q バレーを考慮し
た（図 1 参照）。これは、バンド幅が比較的
小さい遷移金属系単原子層構造では、高エネ
ルギー電子の正確なエネルギー分散の導入
が本質的に重要となるためである。なお、正
確に有効質量の異方性を導入することで、任
意の方向に電場がかけられるようにした。電
子散乱機構においてもバレーの有効質量の
異方性に伴った状態密度も考慮した。まず、
Kバレー下端とQバレー下端のエネルギー差
については統一的な知識が得られていない
ことから、このエネルギー差をパラメータと
して様々な輸送特性を求めた。このエネルギ
ー差は、バレー間散乱の強さを決める最重要
パラメータであり、この値の輸送特性への影
響を明らかにすることは重要である。図 2に
室温におけるドリフト速度の電場依存性をK
バレー下端と Q バレー下端のエネルギー差
をパラメータとして示す。	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 	 	 図 1.バレー間散乱とフォノン波数	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
図 2.	 KおよびQバレー間のエネルギー差の違
いによるドリフト速度の電場依存性	 

	 
(2)	 高電場のもとで高エネルギー化した電
子系によって生じる局所的な熱のデバイス
特性への影響を検討した。熱の影響を自己無
撞着に考慮するために、電子系の実効的温度
をモンテカルロ・シミュレーションにより
Maxwell 分布を想定して抽出し、その温度で
熱的に電子系と格子が局所平衡状態にある
と仮定することで、フォノンの統計分布を変
調させた。そして、変調させたフォノン統計
分布のもとでさらにモンテカルロ・シミュレ
ーションを自己無撞着に行うことで、電子系
と熱系との定常状態を実現した。図 3に熱の

影響を考慮した場合としない場合のドリフ
ト速度の電場依存性を示す。熱の影響を考慮
することでフォノン系が高温となり、散乱が
強められることでドリフト速度が高電場領
域で大幅に抑制されることがわかる。図 4に
電子系（および格子系）の自己無撞着に求め
た温度の電場依存性を示す。デバイス構造で
想定される高電界下では 450K 程度の温度と
なることがわかるが、この値は実験的に観測
されている温度とよく一致している。	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
図 3.	 熱の影響の有無によるドリフト速度の電

場依存性	 

	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 図 4.自己無撞着に求めた温度の電場依存性	 

	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
図 5.チャネル領域での電流密度の位置依存性	 

	 
(3)	 理想的２次元系のモンテカルロ・シミュ
レータに簡易なデバイス構造を組み込むた
めに、ソースおよびドレインを理想的な熱浴
と仮定することで、チャネル領域に熱平衡分
布の電子が拡散によって注入されることを
仮定して、チャネル領域での電子輸送を模擬
的にシミュレーションした。チャネル内のポ
テンシャル形状はポアソン方程式を解くこ
とで求めた。図 5にチャネル領域内での電流
密度の位置依存性を示す。チャネル領域の全
体に渡ってほぼ一定の電流密度が得られて
おり、定常状態を再現できていると考えられ

5.3. 自己発熱による影響 第 5 章 結果と考察

5.3 自己発熱による影響

5.2節に示した結果より，発熱量から得た単層MoS
2

の温度変化は，実験値に近い値を得る

ことが出来た．以下では，この反映方法を用いた電気輸送特性の影響について述べる．

5.3.1 電気輸送特性の変化

5.1 節と同様の条件で，自己発熱による温度変化を反映させたシミュレーションを行った．

この時の電流密度，ドリフト速度，平均エネルギーのシミュレーション結果について，温度変

化反映前との比較を図 5.10⇠5.12に示す．

図 5.10 電流密度の比較

図 5.11 ドリフト速度の比較
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る。しかしながら、電流値が大きくバラつい
ており、シミュレーションが安定動作してい
るとは言えない。これは、チャネル内の電子
数が少なく、ポテンシャルに大きなゆらぎが
生じていることによる。後述するように、ク
ーロン相互作用をより高精度に導入した、さ
らに精緻なモンテカルロ・シミュレーション
が不可避であることが判明した。	 
(4)	 上述の簡便なシミュレーションでは、ク
ーロン相互作用を精緻に導入することが困
難であり、また単原子層に有限の厚みを持た
せることがポアソン方程式と結合するうえ
で重要になることから、当該グループで構築
したモンテカルロ・シミュレータ（立体型デ
バイス構造）を拡張して、単原子層半導体が
扱えるようにした。このシミュレータでは、
クーロン相互作用を高精度に考慮すること
が可能である。一般には単原子層チャンネル
は厚みのない理想的な２次元系が想定され
ているが、デバイス全域にわたる現実的なポ
テンシャル形状や絶縁膜を非対称に用いる
ことで実現する高移動度等を説明するうえ
で、単原子層の有限の厚さを考慮することが
本質的に重要である可能性を見出した。	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
図 6.チャネル厚さが 5nm（上図）および 1nm（下

図）でのデバイス全領域における電子密度、ド

リフト速度、電流密度の位置依存性	 

	 
	 単原子層を想定したチャネル領域に有限
厚みをもたせた自己無撞着モンテカルロ・シ
ミュレータの安定動作を確認したうえで、チ
ャネルの厚さを変数としてデバイス特性を
シミュレーション解析した。図 6にチャネル
領域の厚さを 5	 nm と 1nm とした場合のデバ

イス全域における電子密度、ドリフト速度、
電流密度を示す。厚さが 5nm のときは、高濃
度領域であるソースおよびドレインで電子
密度は不純物密度と同程度で安定しており、
電流密度もデバイス全域において一定とな
っている。これは、ソースおよびドレインま
で含めた全域においてクーロン相互作用を
安定にシミュレーションできていることを
示している。一方、厚さが 1nm	 以下になった
場合、高濃度領域のポテンシャルが不安定と
なり、シミュレーションが正しく動作しない
ことが判明した。これは、電子自身のもつ電
荷によるイメージ電荷の影響で、チャネル内
の電子の作るポテンシャルが正しく反映で
きていないことに起因している。従って、チ
ャネルの周りの絶縁膜および電極の環境を
考慮した荷電粒子の作るポテンシャルのモ
デル化が不可避と考えられる。	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
図 7.デバイス・シミュレーションの理論的枠組

みにおけるクーロン相互作用の取り扱い	 
	 
(5)	 上記の結果を踏まえて、ナノ構造のもと
での空間的に局在した離散不純物に伴った
ポテンシャル変調のモデル化に関する理論
的検討を行った。その結果、不純物を離散分
布させることで生じる長さのスケールにお
いて、ポアソン方程式で想定されている長さ
のスケールと輸送方程式で想定されている
長さのスケールがデバイス・シミュレーショ
ンの理論的枠組みで不整合であることを見
出した。具体的には、輸送方程式とポアソン
方程式で想定されている長さのスケールを
第一原理に基づいて検討したところ、輸送方
程式では遮蔽効果が完璧であることを想定
し、局所的人ポテンシャルが平坦である（ゼ
ロフーリエ成分のみ存在する）と仮定されて
いることが判明した（図 7）。その結果、遮蔽
が不完全な状態で動作するデバイスでは、本
来消失している遮蔽のためのポテンシャル
成分が揺らぎとして顕在化していることを
明らかにした。この結果をもとに、当該者が
前に提案した離散不純物モデルの物理的意
味を明確にしたうえで、精度をさらに向上さ
せた新たな離散不純物モデルを提案した。整
合性の取れた離散不純物モデルを用いた場
合の高濃度領域におけるポテンシャルゆら
ぎを図 8に示す。高濃度であるにも関わらず、



わずかに存在するポテンシャルゆらぎは、ポ
アソン方程式を解くことで遮蔽から逃れた
長距離のポテンシャル成分を表し、これがデ
バイス特性ばらつきの直接的原因となるポ
テンシャルゆらぎに相当する。遮蔽が完全な
場合は、このポテンシャル成分は遮蔽によっ
て完全に消失していることが仮定されてお
り、そのような（遮蔽によって消失する）ポ
テンシャルを抽出することが局所的なポテ
ンシャルゆらぎをデバイス・シミュレーショ
ンで正しく表現するためには必要となる。こ
のような視点のもとで、非平衡グリーン関数
法をはじめとした様々なデバイス・シミュレ
ーションの理論的枠組みにおける物理的整
合性を見直す必要があると考えられる。	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
図 8.デバイス・シミュレーションで組み込まれ

るべき長距離のポテシャル揺らぎ	 
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