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課題
●なぜこの研究をおこなったのか？（研究の背景・目的）
半導体デバイスや光通信デバイスは微細化により高性能化を実現してきており、現在、そのサイズはナノメートル
スケールに達する。このようなスケールの物理現象を制御するには、ナノスケールサイズでの物質の微視的世界の
基本法則に基づき理解することが重要である。高性能スパコンを駆使したシミュレーションにより各現象がなぜ起
こるのかという内部のメカニズムを明らかにすることができれば、ナノスケールで発現する物理現象の応用、発展の
可能性が広がる。

●研究するにあたっての苦労や工夫（研究の手法）
ナノスケール構造で発現する物理現象の予言に長けている第一原理シミュレーションは、夥しい計算量を要する
ため、実際の界面を模した大規模なモデルを扱うことは容易でない。「富岳」等の高性能スパコンで高速にシミュ
レーションを実行できる実空間差分法に基づく第一原理計算法とこの方法に基づく計算コードRSPACEを独自
に開発した。

応用物理物性およびその関連分野
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研究成果
●どんな成果がでたか？どんな発見があったか？
1. 大規模伝導特性シミュレーションの実現
「富岳」等の高性能スパコンの性能を最大限引き出して高速計算ができるよう
RSPACEコードを改良し、19万原子超からなるモデルを用いた多層カーボンナノチュー
ブの第一原理伝導特性計算を実現した(Phys. Rev. Research 2021)。これは、
第一原理伝導特性計算の中では、発表時点において世界最大級のモデルである。

2. SiC-MOSデバイス界面の特異なオン抵抗増加機構の解明
次世代パワーエレクトロニクスデバイスとして期待されているSiC-MOS界面の原子構
造とオン抵抗の関係を調べた(図2)。SiC特有の自由電子的な振る舞いをする伝導
帯端準位が、酸化による酸素原子侵入によって空間的な揺らぎを生じ、オン抵抗が
増加することを発見した。界面に高頻度で起こる酸素原子侵入がオン抵抗を増大さ
せる機構は、従来のSi-MOSでは検討されてこなかった現象である(Phys. Rev. B 
2017) 。

今後の展望
●今後の展望・期待される効果
スパコンの計算性能の進化は著しく、計算コストの高い第一原理シミュレーションでも実際の実験環境に近いモデルを扱えるようになっている。開発した計算手
法はエレクトロニクスデバイスに限らず、スピントロニクスデバイスや電池・触媒などでの現象解明・機能予測にも適用できる。高機能界面開発に資する知見を得
てデバイスのエネルギー利用効率を向上できれば、今後爆発的に増えると予測されているエネルギー消費を低減しSDGsに貢献できる可能性を秘めている。
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図2 ナノスケールの構造を考慮したSiC-MOS界面の計算モデル(上)と
酸化によるオン抵抗の増加(下)プレスリリース
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