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１． 研究計画の概要 

 
ナノスケール系の量子輸送特性は、コンダ

クタンスの量子化など量子効果が顕著に現
れ学術的に興味深いとともに、ナノスケール
トランジスタやナノ配線材料への応用研究
のために重要な研究課題である。そこで、非
平衡開放系の密度汎関数理論に基づく第一
原理電気伝導計算手法を主に用いてナノコ
ンタクトの量子輸送特性を解析する。そのた
めの方法論として独自に開発してきた第一
原理リカージョン伝達行列法、積分方程式を
用いた第一原理電気伝導計算法、非平衡グリ
ーン関数法等の計算理論の整備を進め、固有
チャネル分解法を通して伝導チャネルの数、
チャネル透過率、原子軌道とチャネルの関係、
コンタクトの構造依存性、原子細線のバンド
構造との関係、原子軌道を通した共鳴トンネ
ル的描像と一次元バンド描像、原子種依存性
を明らかにする。 

 
２．研究の進捗状況 
 

独自に開発してきた密度汎関数理論に基
づく第一原理電気伝導計算手法を主に用い
てナノコンタクトの量子輸送特性を解析し
てきた。第一原理リカージョン伝達行列法、
積分方程式を用いた第一原理電気伝導計算
法、非平衡グリーン関数法等の計算理論の整
備を進めた。それらを用いて、半導体ナノコ
ンタクトにおける伝導チャネルの数、チャネ
ル透過率、原子軌道とチャネルの関係、原子
細線のバンド構造との関係、共鳴トンネル描
像と一次元バンド描像、ポテンシャルドロッ
プ、バイアス電圧依存性、それらの細線長依

存性や金属電極とのコンタクトの効果を明
らかにした。分子の伝導におけるナノコンタ
クトの影響を解析した。また、ナノカーボン
系における金属電極のコンタクトによる電
子状態変化、多端子電極コンタクトによる伝
導特性変化について明らかにしつつある。さ
らに、時間依存拡散伝導法の開発により、弾
道領域から拡散領域までの統一伝導計算を
可能とし、フォノン散乱効果、不純物散乱効
果を取り入れ、伝導度、平均自由行程、移動
度、位相緩和長、およびそれらの温度依存性
を解析可能とした。 
 
３．現在までの達成度 

 
①当初の計画以上に進展している。 

（理由）この研究計画では独自に開発した第
一原理伝導計算手法を用いてナノコンタク
トの弾道輸送を解析するものであったが、計
画以上の、弾道領域から拡散伝導領域までの
統一計算ができる時間依存拡散伝導法の独
自開発にも成功した。 
 
４．今後の研究の推進方策 
 独自に開発してきた第一原理伝導計算手法
の整備を進めるとともに、伝導チャネルの解
析を継続する。様々な系でのナノコンタクト
の伝導解析を進め、ナノ系での伝導特性制御
のための理論的指針作成を推進する。また、
弾道領域から拡散伝導領域までの統一計算
理論の発展を更に進めて、従来型の理論では
解析できなかった弾道領域から拡散伝導領
域までの原子論的な精密理論解析によって
ナノスケールでの伝導理論を発展させる。 
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