
VII-5 半導体ナノ物性グループ

1. メンバー

教授 白石賢二

助教 神谷克政

研究員 Cristoph M. Puetter、洗平昌晃

大学院生 博士前期課程 6名、 博士後期課程 8名

2. 概要

半導体ナノ物性グループ。は本年度は、ナノ物質・ナノ材料の機能・物性解明、及び、新

奇ナノ物質のデザインを目指したナノサイエンス・ナノテクノロジーの研究と宇宙生命連

携の研究を行った。

3. 研究成果

[ 1 ] 次世代パワーデ、バイス材料 SiCの研究

SiCは次世代ノミワーデバイスとして期

待されている。本研究では SiC熱酸化に

よって C-Cボンドが界記フロントに必ず

形成されることを第一原理計算によって

示した。本研究成果は、熱酸化によって

形成された SiC/Si02界面の特性がなぜ悪

いのかという長年にわたる問題を原子レ

ベルから世界で初めて明らかにしたもの

で、パワーデノくイス業界から大きな注目

を集めている。

(a) 
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[ 2 ] 次世代メモリ抵抗変化型メモリ
図 1:SiCの熱酸化の原子レベルの機構の模式図

の機能発現機構の電子レベルで、の解明

次世代メモリとして期待される抵抗変化型メモリは酸素空孔の凝集・離散による伝導フ

ィラメントの形成と破壊が機能発現機構と考えられている。昨年度我々は、伝導フィラメ

ントの形成・破壊はキャリア注入をきっかけとする構造相転移であることを世界に先駆け

て明らかにした。本年度我々は、高性能の抵抗変化型メモリの設計指針を明らかにした。

それは Hf02と電極の間に酸素空孔が形成されにくい Ah03層を挿入することによって、抵

抗変化型目盛の ON-OFF比が飛躍的に向上することを示し、さらに A1203層の最適な厚さ等

に関する設計も第一原理量子論によって行った。
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図 2:高性能の抵抗変化メモリ設計の指針

[ 3 ] 星関空間によるアミノ酸の形成・破壊過程の研究

星関空間におけるアミノ酸の形成・破壊は太陽系における生命誕生につながる非常に重

要な物性である。本研究では当該センターの宇宙グループ・原子核グノレープ・生命グ、ノレー

プと共同して初期太陽系における L型アミノ酸過剰発生の原因を第一原理量子論によって

昨年度に引き続いて考察した。具体的には昨年度行った 3つのアミノ酸以外のアミノ酸の

円偏光二色性の計算を行った。その結果、昨年度検討した 3種のアミノ酸と同様に、真空

紫外領域の円偏光照射が L型アミノ酸過剰を引き起こす可能性が高いことを明らかにした。

[ 4 ] 多電子波束ダイナミクスの計算科学による検討

多電子波束ダイナミクスを時間依存ハートリーフォック近似を用いて考察し、多電子波

東の特異な性質を明らかにした。その結果、電子は多くの電子から構成される波束として

運動し、さらに一つの波束に含まれる電子数には限界があることも示した。

図3:多電子波束による新しい伝導機構の模式図
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