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研究成果の概要（和文）：急速に進む立体構造デバイスの研究開発を基礎から支えるため、ナノスケールの半導体結晶
、およびそれを覆う酸化絶縁膜の原子論的界面構造モデルを、ハイスループットで自動生成する技術を開発し、現実的
な立体構造モデルを用いた様々な輸送シミュレーションを可能にした。開発した手法を熱伝導シミュレーションに応用
し、ナノスケールのシリコン結晶が示す特異な熱的特性の起源の解明に成功した。

研究成果の概要（英文）：An automated and high-throughput atomistic model generator has been developed, 
targeting three-dimensional oxide/semiconductor interface structures. This work is aiming to build a 
foundation of the researches and developments of the rapidly emerging three-dimensional electronic 
devices. It can provide realistic atomistic models for various electric and thermal transport 
simulations. As an example, the thermal conductivity of a silicon nanowire has been studied, and the 
origin of the peculiar thermal property has been clarified.

研究分野： 電子材料工学

キーワード： 表面・界面ナノ科学　シリコン　絶縁膜　分子動力学法
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様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９、Ｚ－１９（共通） 

１．研究開始当初の背景 

研究を開始した 2012 年 4 月は、米インテル
社が初めて立体型トランジスタ技術を採用
した新型プロセッサ「Ivy Bridge」の出荷を
正式発表した時期に当たる。この発表を受け、
ナノワイヤ型など極微細立体構造デバイス
の実用化に向けた研究開発が一挙に熱を帯
びた。一方、ナノスケールの界面制御技術や
デバイス物理などの基礎研究は、生産技術の
開発スピードに追随できておらず、特に原子
論的電子輸送シミュレーションのための構
造モデリング技術が強く求められていた。 

 デバイス界面の原子論的モデリングで最
も基本的で重要な系はシリコン(Si)と二酸化
シリコン（SiO2）の界面（SiO2/Si 界面）で
ある。しかし SiO2/Si 界面の形成プロセスは
現在においても謎が多く、依然として最先端
の基礎研究課題である。とりわけ複数の結晶
方位が共存するナノスケールの立体構造界
面の構造は複雑を極め不明な点が多かった。 

 

２．研究の目的 

急速に進む立体構造デバイスの研究開
発を基礎から支えるため、ナノスケール
の半導体結晶、およびそれを覆う酸化絶
縁膜の原子論的界面構造モデル（図 1
参照）を、ハイスループットで自動生成
するアルゴリズムを開発し、現実的な立
体構造モデルを用いた様々な輸送シミ
ュレーションを可能にする。 

 

図 1本研究で開発する半導体・絶縁膜界面ハイスループ

ットモデリングのターゲット 

 

３．研究の方法 

 本研究課題で取り組んだ研究は、下記の５
項目からなる。 
（１）酸化膜構造のハイスループットモデリ
ングプログラムの開発 
 研究代表者が開発した Si,O 混在系用分子
動力学シミュレーション技術をベースに、
様々な形状の半導体の酸化膜構造を自動か
つ高速で生成するプログラムを開発する。ま
たグラフィック用プロセッサを用いた汎用
並列計算技術を導入し、分子動力学計算自体
の高速化させることで、計算のハイスループ

ット化を図る。 
（２）酸化膜高速自動モデラーの応用計算 
 酸化膜構造のハイスループットモデリン
グプログラムの検証を目的とし、Siナノ構造
体の熱的特性の計算に取り組む。 
（３）３次元没入型可視化システムの開発 
 複雑な界面形状を直観的に把握し、プログ
ラムのテストおよび様々な系への応用を効
率的に進めるため、立体視を可能にするデバ
イスを用いた没入型可視化システムを構築
する。 
（４）酸化膜モデリングアルゴリズムの実験
検証 
 酸化膜高速自動モデラーの性能評価を目
的として、Si ナノ構造体の製作とその断面構
造観察、ラマン分光測定に取り組み、酸化プ
ロセスの形状依存性のリファレンスデータ
を集積する。 
（５）Ⅳ族系化合物半導体（SiC、SiGe）へ
の適用 
 Si-C-O 混在系用ポテンシャル、Si-Ge-O
混在系用ポテンシャルを開発し、SiO2/Si
界面、GeO2/Ge 界面から、SiO2/SiC 界面
および SiO2/SiGe 界面へと、シミュレーシ
ョンの適用範囲の拡大を図る。 
 
４．研究成果 
（１）酸化膜構造のハイスループットモデリ
ングプログラムの開発 
 酸化種の拡散過程を厳密に再現すること
なく、単純なアルゴリズムで酸化サイト高速
判定法のプログラムを開発し、図 2に示すよ
うに、ほぼ任意の構造に対してコンフォーマ
ルな酸化膜構造を自動生成する技術を確立
した。 

 

図 2 酸化被膜つき立体型半導体結晶モデル 

 

 開発した酸化膜高速自動モデラーは次項
（２）で述べる成果のほか、すでに他機関の
研究でも活かされている。例えば、球状 Si
結晶モデル（図 3）を研究協力者の阪大・森
伸也グループに提供し、第一原理計算を用い



た Si ナノドットのインパクトイオン化率の
解析に使われた。 

  
図 3 酸化被膜つき Siナノドットモデル 

（研究成果[雑誌論文]⑥より） 

 
 さらに、グラフィック用プロセッサ（GPU）
を用いた汎用並列計算を試験的に導入し、
GPU１チップで分子動力学計算を１０倍以上
高速化できることを実証した。この技術を電
子の動力学計算に応用し、最先端のナノワイ
ヤトランジスタ特性の統計ばらつきの評価
を可能にし、集積化限界の予測に活かされた
（研究成果[雑誌論文]①、〔学会発表〕②）。 
 
（２）酸化膜高速自動モデラーの応用計算 
 開発したモデラーの応用計算として、酸化
膜被覆型 Si ナノワイヤの熱伝導率の計算を
行った。図 4 の挿入図に示すように、酸化被
膜付 Si ナノワイヤ構造の両端を高温および
低温に維持しながら分子動力学計算を実施
した。高温熱源から低温熱源にむかって熱流
が生じるため、高温領域の温度は低下し、低
温領域の温度は上昇する。これを元に戻すよ
うに高温熱源と低温熱源に含まれる原子の
運動量を定期的に交換して、定常的な温度勾
配を維持する。この温度勾配と交換した運動
量から熱流を計算し、Si ナノワイヤの熱伝導
率を求めた。 

 

図 4 非平衡分子動力学法による Siナノワイヤ熱伝導シ

ミュレーション（研究成果[雑誌論文]②より） 

 

以上の方法で求めた熱伝導率の Si ナノワ
イヤ径依存性を図 5に示す。酸化の進行とと
もに Si コアの断面積が減少し、熱伝導率の
低い SiO2膜領域の割合が増加するため、熱伝
導率は低下していく。ただしその低下量は、
単に Si 領域と SiO2領域の断面積比で予想さ
れる低下量より大きく、酸化膜層の成長とと
もに熱伝導率が低下する別の要因があるこ
とを示している。Si ナノワイヤ径の減少とと 

 

図 5 熱伝導率の Siナノワイヤ径依存性 

（研究成果[雑誌論文]②より） 

もに熱伝導率が低下する現象は実験でも知
られており、この実験事実が本シミュレーシ
ョンでも再現できていると考えられる。 

 研究代表者らは、酸化膜との界面近傍の Si
結晶格子の乱れが熱伝導率低下の要因と考
え、フォノン状態の変化と熱伝導率低下の関
係を分析した。図 6 に酸化膜被覆型 Si ナノ
ワイヤのフォノン分散関係を示す。これは分
子動力学計算で得られた全原子の軌跡デー
タを時空間フーリエ変換することで得られ
る動的構造因子を濃淡図にしたものであり、
明るい色の部分に Si 原子の振動状態が存在
することを示している。振動数 4THz 以下の
低エネルギー領域に、酸化膜のない Si ナノ
ワイヤでは見られなかった状態が生じてい
ることが判明した。この新しいフォノン状態
は、図 6(c)に示すように主に界面付近に存在
しており、酸化膜誘起の Si 格子乱れと関係
していることがわかった。さらに、4THz以下
の低エネルギー領域のフォノン状態密度と
熱伝導率に強い相関がみられた。このことか
ら、酸化膜誘起の Si 格子乱れが、Si ナノ構
造体の特異な熱的挙動の原因になっている
という、従来にない新しい解釈を提案した。
（研究成果[雑誌論文]②） 

 

 

図 6 酸化被膜付き Siナノワイヤのフォノン分散 

（研究成果[雑誌論文]②より） 

  
（３）３次元没入型可視化システムの開発 
 複雑な界面形状を直観的に把握できる、従
来にない没入型可視化システムの開発に成
功した。当初、ブームとなっていた 3D ディ
スプレイを用いた可視化を検討したが、拡張



現実（Augmented Reality; AR)の技術を応用
して現実の風景の中に立体的に原子模型を
表示できる全く新しいシステムの開発に挑
むことにした。最終的に、ヘッドマウントデ
ィスプレイにマーカーレス拡張現実アルゴ
リズムを組み込み、眼前の現実世界に原子構
造の立体模型浮かんで見えるシステムを実
現した（図 7）。合成するＣＧの再生速度は、
表示する原子数、処理計算機の性能に左右さ
れるが、複雑な界面形状を直観的に把握でき
る従来にない新しい分子可視化技術として
将来性が期待できる。 

 

図 7 ヘッドマウントディスプレイにマーカーレス拡張

現実アルゴリズムを組み込んだ没入型可視化システム 

 
（４）酸化膜モデリングアルゴリズムの実験
検証 
 酸化膜高速自動モデラーが生成する界面
構造モデルの妥当性を、直接実験で検証する
ことを目的として、Siナノ構造体の製作とそ
の断面構造観察、ラマン分光測定に取り組ん
だ(図 8)。熱酸化後の熱履歴の違いでシリコ
ン結晶中に残留する応力に著しい差が生じ
ることが、顕微ラマン測定で判明した。シミ
ュレーションで再現した酸化被膜付きシリ
コンナノワイヤにおいても、酸化誘起歪によ
り光学フォノンのソフトニングが再現され、
開発したシミュレーション技術で実験と比
較可能なレベルのデータが得られることが
判明した。 

 

図 8 本研究で作製した Si ナノワイヤ。(a)幅 1m の Si

ワイヤの STM 像。(b)本研究で作製したもっとも線幅が

狭い Si ナノワイヤ構造。(c)酸化膜被覆型 Si ナノワイ

ヤの断面構造。(d)Siコアからの電子線回折像。 

 
（５）Ⅳ族系化合物半導体（SiC、SiGe）へ

の適用 
 Si-C-O 混在系用ポテンシャルを開発し、
図 9 に示すような SiC/SiO2 界面構造モデ
ルの作成に成功した。計算量が少ない従来
の配位数依存クラスタ展開ポテンシャルの
枠組みと、研究代表者が開発したダイナミッ
ク・ボンドオーダー法の両方で実現された。
SiC 表面の酸化過程の再現能力は今後評価し
ていく必要があるが、本研究を通じて３元素
混在系の相互作用モデルを実現するための
多くのノウハウを獲得できた。Si-Ge 混在系
のポテンシャル開発にも取組み、ラマンシ
フトとの比較から、両元素の配位状態の違
いに応じて結合エネルギーを調整する必要
があることも明らかにされた。 

 
図 9 4H-SiC/SiO2界面構造 
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