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研究成果の概要（和文）：ナノスケール電気伝導、特にそのダイナミクスのより深い理解に向けて、主に密度汎関数法
に基づく計算科学研究に取り組んだ。主な成果は以下の通りである。（１）ナノ構造の交流応答特性を包括的に理解す
ることに成功した。（２）歪グラフェンをチャネルとし、優れた性能を有する電界効果トランジスタや、エッジでのス
ピン偏極と量子ポンプ効果を用いて新たな純粋スピン流生成素子の提案に成功した。（３）グラフェンやシリセンのナ
ノリボンのレーザー刺激電界電子放射特性を明らかにした。（４）電圧印加を考慮した新しい方法論を開発した。（５
）新規なアルゴリズムの導入により、大規模系の電気伝導計算コードの大幅な高速化に成功した。

研究成果の概要（英文）：Aiming at deeper understanding on nanoscale electric transport phenomena, 
especially transport dynamics of various aspects, we conducted computational studies mainly based on the 
density functional theory. Main achievements are as follows. (1) We have got a unified picture of the AC 
response of nanostructures. (2) We have succeeded in proposing high-performance field-effect transistor 
using the locally strained graphene channel and a new type of pure spin current generation device 
utilizing the quantum pumping effect and the edge spin polarization. (3) We have clarified laser-assisted 
field emission behaviors from graphene nanoribbons and silicene nanoribbons. (4) New method has been 
developed for the consideration of bias voltage. (5) We have succeeded in drastically speeding up the 
first-principles transport calculation code for large systems by adopting a novel algorithm.

研究分野：計算材料物理
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１．研究開始当初の背景 
Si デバイス縮小化とポスト Si デバイス
探索の両面からナノスケール電子デバイス
の研究が活発だが、いずれにおいてもトンネ
ル伝導等の量子効果の顕著な発現は必至で
ある。他方、基礎科学面でもナノスケール電
気伝導現象の研究が 1990 年代から活発にな
った。これら基礎・応用両面の進歩は、ナノ
スケール電気伝導のより深い理解を求めた。 
この要請に応えて、この分野の計算科学研
究も大きく進展した。しかし、ナノデバイス
やその実験的研究の場において、界面ラフネ
スをはじめとした原子配列の詳細、局所高電
界場の印加による非平衡過程の出現、高クロ
ック動作に伴う過渡現象の重要性の増大等
が絡み合ったダイナミックな過程が発現し
ていることに鑑みると、研究はまだ不十分で
あった。他方、原子・電子レベルの素過程の
計測の困難さを考えると、計算科学的研究の
重要性はますます大きくなると考えられた。 
 
２．研究の目的 
以上を踏まえて本研究では、ナノスケール
電気伝導ダイナミクスに計算科学的にアプ
ローチする方法論・計算コードを開発し、そ
れを用いた解析で、ナノスケール電子伝導に
おける電子・スピンのダイナミクス、電子・
スピンと原子ダイナミクスの相関等を解明
し、ナノ電子デバイスの量子デザインを目指
した。具体的には、下記項目に取り組んだ。 
(1) 時間変化電磁場への応答：電子デバイス
動作において電圧の時間変化が不可欠であ
ることに鑑み、ナノ構造の交流応答特性や過
渡応答特性の包括的な理解を得ることを目
指した。また、光照射への応答も時間変化電
磁場が関係する重要な課題であるため、計
算・解析を通じてその特性の解明をねらった。 
(2) スピンとの相関：スピン偏極電流やスピ
ン流を利用した電子素子は、次世代デバイス
として期待されている。そこで、グラフェン
ナノリボン等を対象に、スピン依存電気伝導
特性を解析し、その本質を理解した上で、新
規なデバイスを提案することを目指した。 
(3) 原子移動ダイナミクスとの相関：抵抗変
化素子において原子移動による構造変化が
電気抵抗スイッチングに本質的である等、ナ
ノスケール素子においては原子移動ダイナ
ミクスが電気伝導に大きく影響しうる。そこ
で、両者が絡む現象の解明を目指した。 
(4) 方法論および計算コードの改良・開発：
本研究では複雑な状況、複雑な構造、あるい
は大規模な構造を扱う必要が生じるので、そ
れに対応する新規方法論開発や、計算コード
開発・改良も目的の一つとした。特に、大規
模系の電気伝導計算は電子状態計算よりず
っと計算負荷が高いため、超並列計算機の性
能をフルに利用できる電気伝導計算コード
を開発することとした他、電圧・電場印加状
態での効率的計算法等の開発を目指した。 
 

３．研究の方法 
前節のように様々なサブテーマに取り組
んだため、用いた方法論も多様である。以下
に、主な方法論について述べる。 
(1)過渡応答現象や電界効果トランジスタの
特性等、複雑な状況の解析には強結合法に基
づく非平衡グリーン関数（NEGF）法を用いた。 
(2)交流応答特性の詳細な解析や、複雑構造
ないし大規模構造の直流伝導特性の解析に
は、密度汎関数法に基づくNEGF法を用いた。 
(3)光照射に対する応答等では、時間依存密
度汎関数法やベーテ・サルピータ方程式等、
密度汎関数法に基づく高次の方法を用いた。 
(4)次節の(2)や(7)の他、過渡応答解析プロ
グラムや密度汎関数法に基づく交流応答計
算プログラム等を本研究の中で開発した。 
 
４．研究成果 
 本研究で得られた多数の成果の中から代
表的なものを選んで以下に記述する。 
(1) ナノ構造の交流応答特性の理論解析 
まず、高速動作次世代ナノ電子デバイスへ
の応用が期待されている金属カーボンナノ
チューブ（CNT）について、NEGF 法を用いて
サブ THz 交流応答特性を解析し、エミッタン
ススペクトルに容量性応答を示すディップ
のみ見られる欠陥準位（図１左）と、ディッ
プの周囲に誘導性ピークも現れる準位（図１
右）があることを見出した[1]。解析の結果、
両者は電子寿命の違いによる誘導性ピーク
の強度の違いとして統一的に理解できるこ
とがわかった。次に、金‐ベンゼンジチオー
ル‐金架橋について解析し、エミッタンスの
ピーク・ディップに、金属 CNT の場合と同様
にコンダクタンスに対応する特徴が現れる

図１：原子空孔 1個を含む金属 CNT
のコンダクタンス（上図）およびエ
ミッタンス（下図）のフェルミ準位
依存性の計算結果。 



ものと、コンダクタンスには対応する特徴が
現れないものがあることを見出した。後者で
は電極部分の状態密度の振舞いがエミッタ
ンスの振舞いとよく対応するとわかった。こ
れらを含む一連の解析により、ナノ構造の交
流応答の統一的な理解を得ることができた。 
(2) バイアス電圧印加下の電子状態を計算
する「軌道分離法」の開発 
鋸歯状ポテンシャルを用いた電子状態計
算では金属／絶縁体／金属構造への電場印
加を扱えず、他方 NEGF 法は計算負荷が高い
ことから、新たに「軌道分離法」を開発した
[2]。この方法では、金属／絶縁体／金属構
造のフェルミ準位近傍の Kohn-Sham 軌道を 2
つの電極に分離し、それらを異なるフェルミ
準位に基づいて占有させることでバイアス
電圧印加を考慮する。既存の密度汎関数法プ
ログラムに容易に組み込みことができ、単純
かつ適用範囲が広い。Au/MgO/Au キャパシタ
や2枚の単層グラフェンから構成されるキャ
パシタに適用してこの方法論の妥当性を確
認した後、SrRuO3 (SRO)電極で BaTiO3 (BTO)
と SrTiO3 (STO)を挟み込んだ構造の誘電特性
を解析した。計算結果から、界面では誘電率
が顕著に低下しているが、BTO 内部では誘電
率が負となっており、界面の誘電率低下の影
響を相殺していることがわかった。この結果
は、負の誘電率を用いたキャパシタンス増強
のアイデアの有効性を強く示唆している。 
(3) グラフェンリボンとシリセンリボンか
らのレーザー刺激電子放射 
強電界とフェムト秒レーザーパルスをナ
ノ構造に照射すると時空間で局在したコヒ
ーレントな電子パルスが放出される実験が
報告されている。この実験結果を理論的に検
証し、光による電子励起と電流放出の相関ダ
イナミクスを明らかにする目的で、グラフェ
ンリボンとシリセンリボンを例に時間依存
密度汎関数法シミュレーションを使って電
子ダイナミクスを追跡した[3,4]。放出電流
は、電子遷移確率、放出電子準位の位置とそ
の対称性によって決まり、仕事関数の大小で
は決まらないことがわかった。さらに、放出
電流の時間的振る舞いはレーザーと共鳴す
る様子が見られるが（図２参照）、リボンか
ら離れるにつれて（A→B→C）、放出電流の共
鳴振動が消えることがわかった。 

(4) グラフェンナノリボンにおける純粋ス
ピン流生成に関する研究 
スピンを利用した新規素子の実現に向け
ては、如何にしてスピン偏極した電子の流れ、
特に、電流を伴わない純粋なスピンの流れを
作るかが重要な課題となっている。そこで、
ジグザグ端グラフェンナノリボン(ZGNR)に
おけるエッジスピン偏極を利用してそのよ
うなスピン偏極電流を得ることを狙い、新規
素子の提案と理論計算を行った。具体的には、
一般に位相の異なる二種類の振動電場を印
加した場合に引き起こされる量子ポンプ効
果に着目し、ZGNR に対して時間変化する電場
を与えた場合の量子ポンプ効果に起因する
スピン依存電気伝導特性を、スピン密度汎関
数強結合法と NEGF 法を用いて調べた。ZGNR
の対向する端に位相の正負が逆の振動ゲー
ト電圧を与える事で、電荷の流れを伴わない
スピンの流れ（純粋スピン流）の生成が可能
である事が明らかとなった（図３参照）[5]。 

(5) 歪みを印加したグラフェン電界効果ト
ランジスタの特性の研究 
グラフェンに歪みを印加した事によって
歪み/無歪み界面に発生する擬似的な磁場を
電界効果トランジスタ（FET）に応用した場
合の特性を調べた。グラフェンのアームチェ
ア方向にそって有限長のチャネル部分にの
み局所的に引っ張り歪みを与え、そのチャネ
ル領域にゲート電圧を印加、その左右の無歪
み領域は n型あるいは p型にドーピングされ
ていると仮定した場合の電流のゲート電圧
依存性を、強結合法とグリーン関数法を用い
て調べた[6]。10%以下の小さな歪み印加によ
って、界面での擬似磁場に起因するディラッ
ク点のずれにより、バンドギャップが存在し
ないにも関わらず４桁を超える電流のオン/
オフ比が実現される事、スイッチング性能の
指標の一つであるサブスレッショールド係
数が、通常の FET では室温で 60mV/decade で

図２：シリセンナノリボンからの放出電

流の時間発展[4]． 
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図３：上：ZGNRスピン流生成素子の模式図。
下：ゲート１，２と３，４で逆位相の振動ゲー
ト電圧を与えた場合のスピン依存電流のポン
ピング位相依存性の一例。 
(5) 



あるのに対し、提案構造では 20mV/decade 程
度の値となり、通常の FET より優れたスイッ
チング性能を示す事が明らかとなった。 
(6) Ge(001)表面欠陥の散乱ポテンシャルの
第一原理計算 
 走査型トンネル分光顕微鏡観察により、
Ge(001)表面の表面原子のひとつを Si や Sn
に置き換えると、表面の伝導帯状態密度の空
間分布に定在波が見られることが分かって
いる。この波の位相は欠陥の散乱ポテンシャ
ルを反映するが、従来の平面波展開法で用い
られるような欠陥が周期的に並んだモデル
では正確に扱えない。そこで、実空間差分法
と Overbridging boundary-matching（OBM）
法を組み合わせた計算コードRSPACEを用い、
状態密度の空間分布を描くことにより、
Ge(001)表面上にひとつだけ埋め込まれた Si
や Sn の不純物欠陥原子による散乱ポテンシ
ャルを調べた[7]。Si がダイマーの上側もし
くは Sn がダイマーの下側にあるときは散乱
ポテンシャルが土手型、反対の場合は井戸型
になることが分かった。この方法を MOS 界面
などに応用することにより、顕微鏡では観察
が困難な電子デバイス界面での欠陥による
キャリア散乱の予測が可能になる。   
(7) 輸送特性計算における高速グリーン関
数ソルバーの開発  
OBM法やNEGF法を用いて輸送特性を求める
際、半無限電極に挟まれた散乱領域のグリー
ン関数の計算がボトルネックのひとつであ
る。そこで、数理グループ (張班)と協力し、
グリーン関数計算の高速ソルバーの開発に
取り組んだ[8]。具体的には、エネルギーの
異なる複数のグリーン関数を効率的に計算
することが高速化のポイントとなるため、数
理グループで開発された Shifted COCG 法を
利用することで、精度を一切落とさずにグリ
ーン関数の計算の高速化を図った。従来の CG
法では、エネルギーを変える度にクリロフ部
分空間を作成するため、計算コストの大きい
行列ベクトル積が多数回行われていた。
Shifted COCG 法は、エネルギーのシフトだけ
異なる行列のクリロフ部分空間は全て同じ
になるという数学的性質を利用した計算ア
ルゴリズムであり、部分空間を作成のための
行列ベクトル積の大幅な削減が期待できる。

この方法を第一原理伝導計算コード RSPACE
に組み込み、Na 単原子鎖のグリーン関数の計
算時間を従来法と比較した。従来の CG 法で
は、図４に示すように計算時間はエネルギー
点数にほぼ比例して増加する。一方、Shifted 
COCG 法では、エネルギー点数に対する計算時
間の増加がほとんどなく、エネルギー50 点に
対して約 22 倍の高速化が達成された。これ
により、多数のエネルギーサンプリングがで
き、コンダクタンスが急激に変化する部分の
詳細な解析が可能になった。 
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