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2. 概要

物質の電子状態や伝導特性を量子力学の第一原理に基づいて高精度に計算でき、最先

端のスーパーコンピュータで大規模計算を実現できる計算手法の開発を行っている。ま

た、開発した第一原理計算コード RSPACE を用いた大規模シミュレーションにより、

表面や界面で起こる物理現象の解明と予測を行っている。さらに、発見した物理現象を

デバイスに応用する研究にも取り組むとともに、計算科学手法によるデバイスデザイン

技術の構築を推進している。

3. 研究成果

【１】第一原理計算コード RSPACE の開発

超並列計算機での計算に適した実空

間差分法に基づく第一原理電子状態・

伝導特性計算法とこの方法に基づく計

算コード RSPACE を開発している。

RSPACE の伝導特性計算において、散

乱領域の摂動グリーン関数の計算と電

極の自己エネルギーの計算は、計算の

ボトルネックのひとつである。前者に

ついては、平成 26 年度までに数理研究

グループと協力して解決法を開発し

た。平成 27 年度は、後者の問題に取り

組んだ。後者の問題の本質は、一般化ブ

ロッホ状態を計算する二次固有値問題

用ソルバーである QZ 法は全固有値固

有ベクトルを計算するため、計算量が

行列サイズの 3 乗に比例しプロセス並列化にも向かないことである。この問題を回避す

べく、本研究グループで以前開発していた波動関数接合法を用いた伝導計算法のテクニ

ックを応用し、自己エネルギーが満たすべき連分数方程式を利用して自己エネルギーを

計算する方法を開発した。

この方法は、進行波と進行波の直交補空間を用いて連分数方程式を解くので、全固有

値固有ベクトルの計算を必要としない。そのため、QZ 法の使用による計算速度の制約

図 1 厳密解との比較。従来の回避法で計算し

た結果(点線)と本研究で開発した結果(実線)。

文献[4]より。 
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がない。開発した計算方法の精度評価の

ため、この方法で計算した電極自己エネ

ルギーを用いてナノ構造の電気伝導特

性を計算した結果と、従来法の厳密な方

法計算した電極自己エネルギーを用い

た結果、および従来の回避法で計算した

電極自己エネルギーを用いた結果の差

を図 1 に示す。従来の回避法では、厳密

解との差が顕著であるが、本計算手法で

用いた自己エネルギーを用いると、厳密

解との差は数値計算の有効数字の範囲

内である。この方法は、QZ 法を用いる

必要がないだけでなく、並列計算に有利

な櫻井-杉浦法を活用できるため、さら

なる高速化が期待できる。 
 

【２】SiC-MOSFET 開発における界

面電子状態シミュレーション 
代表的な SiC-MOS 界面に用いられ

る SiC(0001)面は、4 回周期で SiC 原子

層が積層し、h(hexagonal)面と k(cubic)
面が交互に現れる。h 面の表面 3 原子層

分は cubic 積層構造を持ち、k 面は hexagonal 積層構造が現れる。表面エネルギーは、

h 面よりも k 面の方が低いため、表面では h 面が優位に現れることが実験的に確認さ

れている。これに対し界面では、h 面と k 面がほぼ同じ割合で出現することが実験的に

確認されている。本研究グループでは、開発した第一原理計算コード RSPACE を用い

て、このような h 面、k 面と呼ばれる積層面に起因する 4H-SiC(0001)/SiO2界面の電子

状態の違いを調べた。SiC は、伝導帯端に floating states という特徴的な準位をもつ。

この準位の波動関数は cubic 積層の領域に分布し、原子周りではなく Si に囲まれた四

面体構造の内部に局在する。 
電子状態計算の結果、図 2 に示すように h 面では界面第一層から floating states が

現れるのに対し、k 面では界面第二層から floating states が現れることが分かった。こ

れは、k 面では界面第二層より cubic 積層構造が始まることから説明できる。次に、熱

酸化により導入される O 原子を、界面の SiC 結合の間に挿入した。図 3 に示すように、

h 面では界面伝導帯端の floating states のエネルギーが増加し、界面での禁制帯幅が広

がるのに対し、k 面では界面の禁制帯幅に変化がないことが分かった。結晶中の floating 

 
図 2 酸素導入前の局所状態密度。(a) h 面。

(b) k 面。文献[3]より。 
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states は、C よりも Si の方が電気陰性度の低いので、静電ポテンシャルが低い Si に囲

まれた四面体構造内部に局在する。h 面では、電気陰性度の大きい O 原子が挿入される

ことにより、四面体構造内部の静電ポテンシャルが上昇することで禁制帯幅が広がる。

一方、k 面は界面部に floating states が現れないため、禁制帯幅の変化が小さいと説明

できる。 
この結果は、n チャネル SiC-MOSFET によく使われる SiC(0001)面の電子移動度を

制限するメカニズムの一つであると予想される。移動度を向上させるには floating 
states の影響を軽減させるか、(0001)面以外の結晶面で MOS 界面を作成する必要があ

 
図 3 酸素導入後の局所状態密度。(a), (b) O 原子 1 個。(c), (d) O 原子 2 個。(e), (f) O 原子 3

個挿入後に CO 分子を放出。文献[3]より。 
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る。現時点で、前者の方法は実現困難であるため、(0001)面と違う結晶面を用いた界面

の評価を、筑波大パワエレ研・産総研の実験グループと協力して進めている。 
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