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研究成果の概要： 
スケーリングリミットに近づいたシリコン系デバイスの次世代の代替候補として分子エレクト

ロニクス材料に焦点を当て，ナノ材料設計及びデバイス設計に関して第一原理電子状態解析と

NEGF法に基づき主としてGNR(グラーフェンナノリボン=Carbon系)およびPDT(ポリドデシ

ルチオフェン)系の分子構造に伴う電子状態解析結果とデバイス構造設計によるデバイス特性

解析結果，及び解析手法を開発し，PDT 系材料のスイッチとしての分子デバイスへの応用が可

能となることを明らかにした．シリコン系材料の置換の可能性が開け，次世代ナノ材料・デバ

イス設計も可能となり，産業技術への展開が可能となると考えられる． 
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１．研究開始当初の背景 

ユビキタスコンピューティングやウェ
アラブルコンピューティングが標榜され
る IT 社会を支える半導体技術は，シリコ
ンCMOS ICテクノロジーが中心となってお
り，高性能化及び低消費電力化を目指して，
ムーアの法則に従いデバイスの微細化が
行われてきた．今日，IC の基本構成要素
としてゲート長 35nm 程度のトランジスタ
が作成されており，素子の長さ方向に存在
するシリコン原子の個数は数十個程度で

あるが，8nm 程度になると，オン･オフを
制御することが難しくなると言われてい
る．さらに，このまま微細化が進んだとす
ると，10 数年後には，1原子で動作する素
子を作らなければならないという究極の
微細化限界に直面し，現在のテクノロジー
では到底実現することが出来ない． 
この限界を打破する解の一つとして考

えられるのが，分子デバイスであり，研究
が盛んになってきている．従来の半導体の
集積化は結晶を加工して作成する所謂「ト



ップダウン方式」であったのに対し，デバ
イスを構成する原子や分子を積み木のよ
うに組み上げていく「ボトムアップ方式」
で分子を作成してデバイスを作ろうとい
う考え方である．現在，白川英樹博士の研
究から派生した有機伝導体の研究が盛ん
であり，種々の材料が研究されているが，
その中でもHendrik Schon博士ら(ルーセ
ントテクノロジー)が発見したチオフェン
(PDT)系の材料やグラーフェンナノリボ
ン(GNR)はその伝導特性及び自己組織化
による集積化が可能であることからポス
トシリコン材料として着目されている．し
かし，化学者達の合成と測定は米国や我が
国でも盛んになりつつあるが，この材料の
構造に依存した電子状態の物理的な解析
や実際デバイス化してシリコン系トラン
ジスタの特性と比較した時の特性予測に
関しての物理・工学的な検討は日本国内外
では十分なされていないのが現状である． 
ナノサイエンス分野，特に，微細化により
電子の波動性が顕わになってきてナノス
ケールSi ICを代替する分子デバイスの開
発が望まれる時代に突入しつつあり，種々
の分子デバイスの設計手法を確立する必
要がある． 
 

２．研究の目的 
本研究は，分子の電子状態と電気伝導特

性の解析を行い，分子デバイスの特性を調
べ，さらに次世代の原子・分子サイズの細
線固有の量子輸送現象の理論を明らかに
し，分子デバイスや分子架橋系デバイスの
理論的設計の指針を得，将来のシリコンデ
バイスの代替化を検討することを目的と
してきた． 
具体的には，シリコン系ナノスケールデ

バイスの微細化限界(シリコン結晶の原子
間隔 0.3 nm)を打破するために次世代の
電子デバイスの候補と考えら得るグラー
フェンナノリボン(GNR)デバイスやポリ
チオフェン(PDT:ドデシルチオフェン)系
の分子エレクトロニクスを用いた分子ト
ランジスタの設計開発を目的とした．特，
にシリコンの微細化限界を超える新しい
材料・デバイスの特性解析・設計の研究お
よび解析方法論に関する研究を分子ナノ
テクノロジーの以下の 3 点に焦点を絞り
順次検討を重ねた．  

 
(1) ナノ分子の構造，電子状態，原子位置

変化を精度良い量子化学計算で高速
シミュレーションするために有用な
分子軌道法，密度汎関数法，およびこ
れらを融合した 第一原理分子動力学
法のプログラム作成と整備，および
MPI による高並列化を行い，GNR 系，

PDT 系の機能性ナノ分子の設計と大
規模計算を実施する． 

(2) 得られた結果から遺伝的アルゴリズ
ムにより簡便な強束縛近似パラメー
タを得るためのプログラムを作成す
る． 

(3) GNR 系および PDT 系の分子デバイ
ス構造に対して量子輸送解析を行い，
トランジスタ材料としての妥当性，性
能予測を行う． 
 

 
３．研究の方法 

申請者らはナノサイエンス分野，特に，
微細化により電子の波動性が顕わになっ
てきて従来の設計手法の信頼性が揺らい
でいるナノスケール MOSFET の新たな
設計手法を開発するために，非平衡グリー
ン 関 数 (Non-Equilibrium Green's 
Function: NEGF)法に基づく量子力学的
なデバイスシミュレーション技術を開発
してきており，本研究ではシリコン系ナノ
スケールデバイスの微細化限界(シリコン
結晶の原子間隔 0.3nm)を打破するために
次世代の電子デバイスの候補と考えら得
るグラーフェンナノリボン(GNR)やポリ
チオフェン(PDT:ドデシルチオフェン)系
の分子エレクトロニクスを用いた分子ト
ランスタの設計開発を目標とする．GNR
系や PDT 系の分子材料構造に依存した電
子状態を第一原理電子状態計算による解
析により明らかにし，その結果とシリコン
系ナノデバイス設計で培ってきた NEGF
法を組み合わせて具体的なデバイス(トラ
ンジスタ構造)設計と特性評価を行い，微
細化限界にさしかかったシリコン材料の
次世代材料としての優位性を明確にする．
スケーリングリミットに近づいたシリコ
ン系デバイスの次世代の代替候補として
分子エレクトロニクス材料に焦点を当て
ナノ材料設計及びデバイス設計に関して
第一原理電子状態解析と NEGF 法に基づ
き学術的基盤を形成する点が本研究の学
術上の特色であり独創的な点である．本研
究の成果により PDT 系の分子構造に伴う
電子状態解析結果とデバイス構造設計に
よるデバイス特性解析結果，及び解析手法
が明らかになれば，PDT 系材料の分子デ
バイスへの応用(センサー，トランジスタ)
はもとより，シリコン系材料の置換の可能
性の判断が可能となると同時に，PDT 系
材料に限らず開発した手法を用いた次世
代ナノ材料・デバイス設計も可能となり今
後の学術的基盤発展，さらには産業技術へ
の展開が可能となる． 
次世代のエレクトロニクスを荷うこと

が期待されているナノ分子デバイス(主に



GNR と PDT 分子を対象に考える)に対し，
電子の持つ内部自由度（電荷・軌道・スピ
ン）のコントルールを可能とし，新しい機
能を持たすべく，非平衡グリーン関数法に
基づくデバイス特性解析を行う．その際，
構成分子の電子状態解析の結果から強束
縛近似パラメータを導出し，ハミルトニア
ン H および境界自己エネルギーに反映さ
せることにより分子構造と材料に依存し
た量子輸送特性の解析が可能となる．デバ
イス内部で量子力学的な効果すなわちト
ンネル現象やエネルギーの離散化，量子干
渉効果を表現することも可能であること
が明らかになっており，本手法にて分子デ
バイスの最適化設計が可能となる．解析結
果から，PDT 系材料の分子デバイスへの
応用(トランジスタ)可能性と，シリコン系
材料の置換の可能性につき検討した．さら
に開発した解析法に数値的厳密対角化法，
第一原理全電子混合基底法など効率よく
計算するための種々の計算プログラムの
作成と整備を行った． 
さらに，一般的な分子材料のハミルトニ

アンを効率よく生成するプログラムを付
加し，本研究で開発した手法を用いた次世
代分子ナノ材料・デバイス設計手法として．
ナノサイエンス・ナノテクノロジー研究に
用いるための非経験分子軌道法，密度汎関
数法，分子動力学法，非平衡グリーン関数
によるデバイスシミュレーションのデー
タ形式の調査研究を行い，統合ナノシュミ
レーションシステムの統合データ形式の
概念設計とシステム設計を実施する．また，
統合ナノシミュレーションシステム GUI
の概念設計とWeb Hub統合化のシステム
設計を行った． 

 
４．研究成果 

これまで経験にのみ依存し理論的に明確
でなかった GNR デバイスや PDT 系の分
子材料構造に依存した電子状態を第一原
理電子状態計算による解析により明らか
にし，その結果とシリコン系ナノデバイス
設計で培ってきた NEGF 法を組み合わせ
て具体的なデバイス(トランジスタ構造)
設計と特性評価を行い，更に海外研究者に
よる試作特性評価との比較検証を行い，微
細化限界にさしかかったシリコン材料の
次世代材料としての優位性が明らかにさ
れた． 
  特に GNR トランジスタにおいては，下
図に示すようにスピン偏極した電子を励
起して伝導させることが可能であること
を明らかにしており，スピンメモリ素子と
しての可能性を見出している． 

 
 

 
図１ GNR トランジスタのスピン輸送現象の
解析．I-V 特性（上図）．スピンの空間局在(下
図)[発表②] 
 
 
一方，PDT 分子を構成する原子の特性を考慮
した第一原理計算による電子状態解析と非
平衡グリーン関数やリカージョン伝播行列
法に基づく量子輸送解析によって下の図の
ような分子デバイス内部の電子状態との伝
導特性を調べた． 
図 2のような有機分子や DNA 分子の両端に金
属電極を付着した 2端子デバイスや、さらに
ゲート電極を付着させたトランジスタ構造
など、分子デバイス内部の電子状態との伝導
特性を調べた。 
 

 
図２ PTD の両端に金電極を付けた分子デバ
イス構造. 

図３ PDTデバイスのHOMO，LUMOの電子状態． 
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