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研究成果の概要（和文）：局所誘電率と局所電気伝導率に基づく量子物性解析に向けた基礎研究を推進した。局所誘電
率の研究は、原子核の量子的時間発展を電子同様に場の理論的に取り扱う数値計算コードの開発を進めた。局所電気伝
導率についての研究は、場の量子論による電流の記述についての研究を進めた。4成分光子場中のベクトル成分が非常
に重要となり、ローレンツ共変性を持たない光子場の存在下では電流計算に矛盾が生じることを示した。量子力学に基
づく波動関数を利用した物性研究も並行して進め、ベンゼンジチオールやシリコンナノワイヤー内の局所電気伝導状態
についての研究を行った。

研究成果の概要（英文）：Local dielectric constant and local electric conductivity are studied in viewpoint
s of the analysis of properties of quantum condensed matter.In the study of local dielectric constant, the
 numerical computational code of the dynamics of quantum states of nuclei, as well as electrons, based on 
quantum field theory. In the study of local electric conductivity, the description of electric current in 
quantum field theory is stuidied. It is shown that the vector part in the four component photon field is i
mportant and lorentz covariance is necessary for correct current. In addition, the local conductive proper
ty of benzenedithiol and silicon nanowire is studied by using the wave functions based on quantum mechanic
s.
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１．研究開始当初の背景 
 
近年の電子デバイスの微細化はめざまし
い発展を遂げナノスケールの領域に突入し
ている。このような微細なデバイスのナノ材
料では、その材料を特徴づける物性量は全体
の平均的な効果としてではなく、欠陥等の不
純物や界面の効果が全体の物性量の値を支
配することが多い。例えば、半導体素子中の
リーク電流は実験的に場所に依存すること
が観測されているし、酸素空孔の効果により
増大する可能性が指摘されている。これを無
視して素子全体の性質だけに注目して観測
すると、単に材料により大きなばらつきがあ
るとの結論を得ることになる。すなわち、ナ
ノ材料に対しては、その物性量に対し局所的
な領域がどのように寄与するのかを理解す
ることが重要である。この目的には第一原理
計算が非常に有効である。不純物を持たせた
モデルを作成し、量子状態の変化を知ること
ができ、全体の物性量への影響を定量的に検
討することにより、どのような物理現象から
物性量が影響を受けているかを理論的に明
らかにできる。 
このような状況から、ナノ材料の局所的な
特徴を解析するために、局所的な密度量とし
ての物性量による物性評価が普及し始めて
いる。局所的な物性量を用いることにより、
材料内の各点における物理量を知ることが
でき、材料内のどの領域がどのように寄与す
るかを理論的に明らかにできる。特に局所的
な解析は、上述のような不純物や界面の影響
を知るだけでなく、より物理的に基礎物性を
理解するという観点に立って、均質な物質中
のどの原子種のどの電子がどの程度の寄与
をするか、そしてその原子からの距離に応じ
て物性がどう変化するか等も定量的に評価
できる点が有用である。 
局所物性量による解析は、現状では実際の
観測データとの比較が難しい。しかし、今後
のプローブの発展に伴い、実際に局所的な効
果の観測を進められると予測される。 
 
 
２．研究の目的 
 
 ナノ材料の物性解析のために、マクロな物
性解析に使われていた平均化された物性量
ではなく、新たな局所的な密度量を用いて量
子物性を解析する手法を確立する。ナノスケ
ールの材料ではわずかな不純物や界面の効
果がマクロな物性量を支配しうることが知
られており、平均化された物性量による解析
だけでは、不純物や界面の効果を適切に評価
できないからである。局所物理量による解析
の具体的応用例として、電子デバイス材料の
量子物性解析を行い、その特性を明らかにす
ることを通じて、局所物理量による物性解析
の優位性と妥当性を示すことが目的である。 
 

３．研究の方法 
 
第一原理計算の手法を用いて、次世代電子
デバイス材料の解析を行う。局所物性量、特
に、局所誘電率・分極率、局所電気伝導率を
用いて、ナノ材料の物性を支配する物理現象
を明らかにする。局所物性量の解析が特に力
を発揮する不純物や界面等に注目し、それら
がデバイス全体の物性量に与える影響を定
量的に評価し、それらがどのような物理によ
って物性量への影響を与えているのかを理
論的に明らかにする。具体的には半導体素子
中のゲート絶縁膜として期待されるハフニ
ウム酸化物とチャネル部への使用が期待さ
れるシリコンナノワイヤーの研究を行う。 
局所誘電率については、ハフニウム酸化物
について、材料内でのどの領域がどのような
効果を生み出すかの物理を明らかにする。そ
の上で、局所的な誘電特性がどのような電子
状態の特徴からどう生み出されるかを明ら
かにし、材料全体での誘電特性にどう影響す
るかを調べる。ハフニウム酸化物の構造間で
の誘電特性の違いは、特に原子核振動からの
寄与が重要と知られているため、第一原理計
算中で原子核も取り扱えるよう計算コード
の拡張も行い、結晶構造とアモルファスでの
違い等が原子核のどのような性質に起因す
るのかへの手がかりへと迫る。また、同時に
時間発展を取り扱う計算コードの開発も進
め、それを用いて誘電率の周波数依存性も取
り扱う。 
局所電気伝導率研究は、シリコンナノワイ
ヤーの電気伝導性を明らかにする。特にナノ
ワイヤー表面を水素処理した場合に伝導特
性にどのような影響を与えるか研究する。電
気伝導を担う電子そのものを第一原理計算
で表現することにも取り組んでおり、この観
点から材料内部の局所的な電場から定義さ
れる伝導率と外部電圧と電流の関係による
電気伝導率との違いについて示し内部の局
所的領域の持つ電気伝導率のあるべき姿を
示す。 
 
４．研究成果 
 
局所誘電率と局所電気伝導率に基づく量
子物性解析に向けた基礎研究を推進し9本の
論文を出版した。 
局所誘電率の研究では、原子核の時間発展
を電子同様に量子場として場の量子論に基
づいて取り扱う数値計算コードの開発を進
めた。高誘電率材料の誘電率には原子核振動
の効果の寄与が重要であると知られている
からである。特に相互作用光子場と統一的で
系統的に取り扱う計算手法を開発した。 
局所電気伝導率についての研究は、まずは
場の量子論による電流の記述についての研
究を進めた。静電ハミルトニアンを用いた量
子力学による記述とは異なり、4 成分光子場
中のベクトル成分が非常に重要であること



を示した。ローレンツ共変性を持たない光子
場による電流においては、その全電流と電流
中の縦波成分に矛盾が生じてしまうことも
示した。しかし、このような場の量子論に基
づく電流記述というのは現段階では非常に
難しい問題であるので、代替としての量子力
学に基づく波動関数を利用した物性研究も
並行して進めた。平面波状の電流を摂動的に
取り入れる方法と非平衡グリーン関数法で
用いられる方法とを利用する2種類の局所的
な電流を表現する計算コードを開発して研
究を行った。平面波を摂動的に取り扱う計算
コードでは、シリコンナノワイヤー内部の複
雑な電気伝導状態と不純物がどのような影
響を与えるかについて研究した。非平衡グリ
ーン関数に基づく方法では、ベンゼンジチオ
ールとその水素置換体の内部での局所電流
の様相を図示し、π電子とσ電子の電気伝導
への寄与の違いを明らかにした。 
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