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次世代トランジスタの量子輸送シミュレーションに関する研究 

 
森  伸 也（大 阪 大 学） 

 

概要 大阪大学サイバーメディアセンターのスーパーコンピューターSX-ACE に，昨年

度移植し，動作確認を行った経験的強結合近似・非平衡グリーン関数（NEGF）法に基

づく量子輸送デバイスシミュレータを用いて，ゲート長 10 nm，直径 5 nm の円形断面

および一辺 4 nm の正方形断面シリコンナノワイヤトランジスタのシミュレーションを

行った．シミュレーションにおいて，界面ラフネス散乱およびフォノン散乱を考慮した．

また，新たに予測機能を持たせるために，第一原理電子状態計算プログラムと非平衡グ

リーン関数法プログラムとの連成に着手した．東京大学の押山研究室で開発された実空

間密度汎関数（RSDFT）法コードを用いて RSDFT-NEGF デバイスシミュレータのプロ

トタイププログラムを開発した．𝑅𝑅行列理論，𝑅𝑅行列伝搬アルゴリズム，等価モデル電極

を実装したシミュレータを用いて，直径 1 nm，ゲート長 8 nm のシリコンナノワイヤト

ランジスタの伝達特性を計算し，動作確認を行った．さらに，FEAST アルゴリズム（E. 
Polizzi, Phys. Rev. B 79, 115112 (2009)）を導入した等価モデル構築プログラムを新た

に開発し，20－30 eV 程度の広いエネルギー範囲を記述可能な等価モデルを構築した．

この等価モデルを用いることにより，価電子帯の分極の効果を含めた計算が可能となり，

経験的パラメータである誘電率が不要な完全RSDFT-NEGFプログラムのプロトタイプ

の開発に成功した． 
 

1. 共同研究に関する情報 

(1) 共同研究を実施した拠点名 

大阪大学 
 

(2) 共同研究分野 

 超大規模数値計算系応用分野 

 超大規模データ処理系応用分野 

 超大容量ネットワーク技術分野 

 超大規模情報システム関連研究分野 

 

(3) 参加研究者の役割分担 

森 伸也（大阪大学・大学院工学研究科） 

研究統括・量子輸送理論 

鎌倉良成（大阪大学・大学院工学研究科） 

デバイスモデリング 

小田中紳二（大阪大学・サイバーメディア 

センター）数値計算手法 

若谷彰良（甲南大学・知能情報学部） 

高性能計算 

美里劫夏南（大阪大学・大学院工学研究科） 

非平衡グリーン関数法 

鍾 菁廣（大阪大学・サイバーメディア 

センター）並列計算 

 

2. 研究の目的と意義 

極限までデバイスの微細化が追求され，シ

リコン金属―酸化物―絶縁体（MOS）トラン

ジスタのチャネル長は既に 30 nm を切り，研

究レベルでは 10 nm 以下のデバイス動作も

報告されている．デバイスが極度に微細化さ

れた結果，近年，単純なスケーリング則のみ

によるデバイス性能向上の限界が顕在化し

てきた．現在，この状況の打破を目指して，

様々なデバイス構造・材料が提案・試作され

ており，そのような新構造・新材料デバイス

の性能を事前に予測できるシミュレータの

開発が急務となっている． 
従来の半導体デバイスシミュレーション

は，シリコンチャネル材料を用いた平面形状

のバルク型 MOS デバイスを対象としていた．

しかし，更なる高性能化を図るためには，立

体構造などの新しいデバイス構造や化合物
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半導体などの新しい材料の導入が避けられ

ない．このため，選択肢が膨大となり，従来

の経験的な知識に基づくデバイスシミュレ

ータでは迅速な対応が困難となる．さらに，

微細化に伴い，キャリア輸送に対する原子

論・量子論の効果も顕在化してきた．このよ

うな背景のもと，我々は，新材料・新構造ト

ランジスタの性能予測に向けた，スーパーコ

ンピューター支援によるデバイスシミュレ

ータの開発を目指している．本研究では，ポ

ストシリコンとなる次世代の新材料ナノワ

イヤトランジスタの性能予測に向けて，非平

衡グリーン関数（NEGF）法に基づく量子輸

送デバイスシミュレータの開発とその性能

評価を研究目的とする． 
本研究は，新構造・新材料デバイスの性能

を事前に予測できるシミュレータの開発要

請に応えるという産業応用上の意義がある．

それに加え，さらに，スーパーコンピュータ

ー上における，量子輸送デバイスシミュレー

タの安定かつ高速動作可能な並列計算手法

の開発という，計算科学上の意義もある． 
 
3. 当拠点公募型共同研究として実施した意義  

NEGF 法に基づくデバイスシミュレーシ

ョンでは大規模な行列演算を多数回実行す

る必要がある．輸送方程式に現れるグリーン

関数行列のサイズを𝑁𝑁 ×  𝑁𝑁とすると，𝑁𝑁 は

（デバイス中の全原子数）×（各原子におけ

る電子軌道数）となる（強結合近似の場合）．

例えば，全長 30 nm，直径 20 nm の円筒形状

シリコンナノワイヤトランジスタを考える

と，全原子数は 50 万個となり，各原子に 10
個（経験的なモデルの場合の典型的な軌道数）

の電子軌道を考慮すると，𝑁𝑁 は 500 万とな

る．このサイズの行列の逆行列演算を，多数

のエネルギーメッシュ点毎に計算すること

により，ポアソン方程式との自己無撞着計算

の１ループが完了する（自己無撞着計算を収

束させるため，複数回ループを回す必要があ

る）．実際の計算では，グリーン関数行列の物

理的な性質を利用して，問題のサイズを分割

し，分割統治法によって計算する．例えば，

先の例では，短距離の相互作用を仮定すると，

500 万×500 万の逆行列演算１回を，4 万×4
万の逆行列演算 200 回へと分割可能であり，

スーパーコンピューター利用が可能となる．

一方，長距離の相互作用を考慮した場合など，

物理的な考察のみでは対応が困難な場合も

あり，そのような場合は，応用数学的な考察

や，並列計算などの計算科学的手法を併用す

ることが必要となる．さらに，並列計算手法

の性能評価のため，研究が進んでいる流体モ

デルにおける知見の応用も望まれる．また，

新材料デバイスへの対応のため，経験的なモ

デルを超えた第一原理的手法との接続も望

まれる．そこで，量子輸送理論・半導体デバ

イスモデリングを専門とする研究者に，流体

モデルの研究者および計算科学・応用数学の

専門家を加えたチームを構成し，第一原理計

算の専門家からアドバイスを得ながら，スー

パーコンピューター利用のための公募型共

同研究として実施した． 

 
4. 前年度までに得られた研究成果の概要 

平成 26 年度まで，JST-CREST の支援を受

け，ワークステーション上で開発を行ってき

 
図 1：界面における原子配置乱れがナノワイヤ

トランジスタの伝達特性に与える影響．ゲート

長 8 nm，直径 2 nm の円形ナノワイヤの場合． 
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た量子輸送シミュレータを，大阪大学サイバ

ーメディアセンターのスーパーコンピュー

ターSX-ACE に移植し，動作確認を行った．

移植したシミュレータを用いて，直径 2～3 
nm，ゲート長 8 nm のシリコンナノワイヤト

ランジスタのシミュレーションを行った．フ

ォノン散乱を無視した弾道輸送条件の元で

は，界面付近における原子配置乱れが，ドレ

イン電流に大きなばらつきをもたらすが，フ

ォノン散乱を導入すると，ナノワイヤ径が小

さい場合，フォノン散乱がばらつきを大幅に

低減することを見いだした（図 1,2）．輸送方

程式と結合した，ポアソン方程式の解法では，

Splitting-Up 前処理付き共役勾配法を分散メ

モリシステム上で MPI を用いて実装し，SX-
ACE 上で性能評価を行った．実装は，ノード

内及びノード間において MPI プロセスを生

成させ，必要に応じて通信を行うフラットな

ものとした．その結果，前処理計算における

配列再分散のコストが大きいことがわかっ

た．また，前処理計算の通信コストを削減す

るために，前処理部分の通信コストを削減す

る手法および通信を無くした通信フリーな

手法を検討し，通信フリーな手法は収束性能

が下がるのでその影響を調べた（図 3）． 

5. 今年度の研究成果の詳細 

5.1 シリコンナノワイヤトランジスタの大規模

量子輸送シミュレーション 

平成 27 年度に SX-ACE に移植したシミュ

レータを用いて，直径 10 nm を越えるような

シリコンナノワイヤトランジスタの大規模

量子輸送シミュレーションを行うことに向

けた検討を行った．また，ナノワイヤ径が大

きくなった場合に，界面付近の原子配置乱れ

がデバイス特性に及ぼす影響に，フォノン散

乱が与える効果を調べた． 

昨年度は，最大直径 3 nm，ゲート長 8 nm
の円形断面シリコンナノワイヤトランジス

 
図 2：フォノン散乱を考慮した電流と無視した

電流の比（黒丸）．白丸は電流ばらつきの比．直

径 3 nm（上図）と 2 nm（下図）との比較． 

 
図 3：各種手法による収束性能 

 
図 4：直径 5 nm のシリコンナノワイヤにおけ

る等価モデルの構築．赤丸は強結合近似バン

ド，実線は等価モデルバンドを表す．左図に見

える多数の非物理状態を消去することにより，

右図の等価モデルが得られる． 
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タのシミュレーションを行った．本年度，最

大直径 5 nm，ゲート長 10 nm のシミュレー

ションを行った． 

図 4 に直径 5 nm の円断面シリコンナノワ

イヤにおける等価モデルバンド図を示す．本

年度，等価モデル構築プログラムの並列化，

および第一原理計算への対応を行った． 

図 5 にフォノンスペクトル，図 6 にランダ

ム行列フォノンモデルに関するパラメータ

抽出のために行った移動度計算の結果を示

す．なお，図 6 には，一辺が 4 nm の正方形

断面のシリコンナノワイヤの結果（後述）も

プロットした． 
以上に示した図 4～6 と同様のシミュレー

ションを，一辺が 4 nm の正方形断面のシリ

コンナノワイヤについても行った．得られた

等価モデルおよびランダムフォノン強度パ

ラメータを用いて，ゲート長 10 nm，全長 30 
nm のゲートオールアラウンド型トランジ

スタの量子輸送デバイスシミュレーション

を行った．その際，直径 5 nm の円形ナノワ

イヤトランジスタでは，酸化膜厚を 2 nm，一

辺 4 nm の正方形ナノワイヤトランジスタで

は，酸化膜厚を 1 nm とした．図 7，8 にシミ

ュレーション結果を示す．シミュレーション

には，フォノン散乱に加えて，界面ラフネス

散乱も考慮した． 

 
図 5：直径 5 nm のシリコンナノワイヤにおけ

るフォノンス分散関係（左図）と対応する状態

密度（右図）． 

 
図 6：直径 5 nm の円形シリコンナノワイヤお

おび一辺 4 nm の正方形シリコンナノワイヤに

おける移動度の電子密度依存性．実線は厳密な

フォノンモデルを用いた場合，赤三角はランダ

ムフォノンモデルを用いた場合． 

 
 
図 7：ゲート長 10 nm，一辺 4 nm の正方形ナ

ノワイヤトランジスタの伝達特性．青色はフォ

ノン散乱を無視した場合，赤色は考慮した場

合．エラーバーは界面ラフネスによるばらつき

の程度を表す． 

 
図 8：ゲート長 10 nm，直径 5 nm の円形ナノ

ワイヤトランジスタの伝達特性．青色はフォノ

ン散乱を無視した場合，赤色は考慮した場合．

エラーバーは界面ラフネスによるばらつきの

程度を表す． 
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5.2 実空間 DFT プログラムと NEGF プログラム

との連成 

非平衡グリーン関数（NEGF）法では，電

子状態を記述する系のハミルトニアンから

計算されるグリーン関数が，中心的な役割を

演じる．これまで，電子状態の計算には，強

結合近似など，経験的な手法を用いてきた．

しかし，予測機能を持たせるためには，電子

状態を第一原理的に求める必要がある．第一

原理計算は，種々の定式化が可能であるが，

デバイスシミュレータへの応用を図る場合，

実空間メッシュを用いた形式が望ましい．本

研究では，東京大学の押山研究室で開発され

た実空間密度汎関数（RSDFT）法コードを用

いてデバイスシミュレータ開発を行なって

いる． 
RSDFT-NEGFデバイスシミュレータの開

発におけるおもな課題は以下の通りである． 
① ハミルトニアン行列のサイズ：NEGF 法

では，系のハミルトニアンを離散化して行列

で表現する．1 nm 直径の Si ナノワイヤの単

位胞を第一原理計算により扱う場合，価電子

帯の深い状態から電子状態を考慮するため，

エネルギー範囲が広く，典型的には 20,000メ

ッシュ点程度が必要となる．単純に数値計算

を行うと，計算量はメッシュ数 𝑁𝑁 の 3 乗に

比例して増加するため，計算量の削減が必須

となる． 

② 非平衡境界条件：電子状態の計算では，周

期的な境界条件を課すことができる．しかし，

デバイス中の状態は，ソース・ドレインから

電子の出入りがあるため，周期的境界条件を

用いることができない．NEGF 法では，ソー

スとドレインとが独立に熱平衡にあり，互い

に非平衡と仮定するため，一般的には，その

ような非平衡境界条件が課せられたチャネ

ルの電子状態を求める必要がある． 

③ 電極の自己エネルギー：NEGF 法では，

ソース・ドレインの状態は，電極の自己エネ

ルギーで記述される．この自己エネルギーを

求めるためには，半無限の電極における散乱

問題に関する一般化固有値問題を解かなく

てはならず，計算のボトルネックとなる． 

本研究では，𝑅𝑅行列理論と等価モデルとを

用いて上述の困難を回避したシミュレータ

の開発を試みた． 

𝑅𝑅行列理論は，共鳴核反応を記述するため

に Wigner と Eisenbud が提唱した理論であ

る（Phys. Rev. 72, 29 (1947)）．共鳴核反応を

起こす内部領域と外部領域とに空間を分割

し，その境界で，2つの領域をつなぐ𝑅𝑅行列を

定義し，散乱断面積などを求めるというのが

基本的なアイデアとなる．この𝑅𝑅行列は，デ

バイス中の輸送問題に応用できる．チャネル

（内部領域）とソース・ドレイン電極（外部

領域）とにデバイスを分け，その境界で定義

される𝑅𝑅行列から，グリーン関数を計算する．

𝑅𝑅行列は電極が接続されていない閉じたチャ

ネルを記述するグリーン関数の表面成分に

対応する．このことから，𝑅𝑅行列理論を用い

ることにより，②の困難が解決できると期待

される．𝑅𝑅行列理論を用いることにより，チ

ャネル領域の計算を，閉じた系の計算に変換

でき，電極部分は別途計算すれば良くなる． 

𝑅𝑅行列理論には，分割統治法の一種である

𝑅𝑅行列伝搬法という計算手法が知られており，

 
 
図 9：直径 1 nm，ゲート長 8 nm のシリコンナ

ノワイヤトランジスタの伝達特性．実空間DFT
法と非平衡グリーン関数法とを連成させてシ

ミュレーションを行った結果． 
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系を，任意のサイズに分割した小さい系の集

まりとして，小さい系の𝑅𝑅行列から，系全体

の𝑅𝑅行列を再帰的に計算可能である．これに

より，①の困難が解決できると期待される． 

𝑅𝑅行列理論により，チャネルと電極とを分

割しても，依然，電極の自己エネルギーの計

算は必要である．実際のデバイスでは，抵抗

の低いオーミック電極が接続されている限

り，デバイス特性は電極の詳細には依存しな

いと考えられる．計算においても，電極とチ

ャネルの界面において反射が生じない限り，

どのような電極を接続しても，デバイス特性

は変わらないと考えられる．本研究では，電

極を，等価モデルを用いて記述した．それに

より，③の困難が解決できると予想した． 

中間報告までに，以上に述べたアイデアに

基づき RSDFT-NEGF デバイスシミュレー

タのプロトタイププログラムを作成し，正し

く動作することを確認した（図 9）． 
図 9 は，図 10 に示したように，NEGF-

 
 
図 11：誘電環境を含めた完全な RSDFT-NEGF
シミュレーション． 

 
図 12：直径 1 nm のシリコンナノワイヤにおけ

る等価モデル．(a) 輸送計算のためのバンド端

付近を再現した等価モデル．(b) 誘電環境を計

算するための全価電子帯を再現する等価モデ

ル群 EM1～EM35．(c) エネルギーが－12.5 eV
 

 
 
図 10：NEGF-Poisson ループにおいて，チャネ

ルを連続体モデルで近似した場合． 
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Poisson ループにおいて，シリコンチャネル

を連続体と近似し，誘電率をパラメータとし

て計算を行った結果である．しかし，ナノワ

イヤなどの極微細構造の誘電率は，対応する

バルク材料の誘電率と異なると考えられる

ため，図 11 に示すように誘電環境を含めた

計算に拡張する必要がある．中間報告以降，

この完全な RSDFT-NEGF シミュレータの

開発に取り組んだ． 
誘電環境を含めたシミュレーションを行

うためには，価電子帯の深くから，20－30 eV
程度の広いエネルギー範囲を記述できる等

価モデルの構築が必須となる．そこで，はじ

めに，FEAST アルゴリズム（E. Polizzi, Phys. 
Rev. B 79, 115112 (2009)）を導入し，より広

いエネルギー範囲を記述できる等価モデル

構築のための並列コードを開発した．図12に
開発したプログラムを用いて構築した等価

モデルの例を示す．直径 1 nm のシリコンナ

ノワイヤにおける等価モデルの例である．図

12(a)は，輸送計算用に，バンド端付近のみを

記述する等価モデルである．赤丸が等価モデ

ル，実線は RSDFT 計算の結果である．等価

モデルが，バンド端付近を高精度で再現する

ことを確認できる．図 12(b)に，誘電環境を

計算するために必要な全価電子帯を再現す

る等価モデルを示す．狭いエネルギー幅を再

現する小さな等価モデル EM1～EM35 を組み

合わせることにより，全価電子帯を再現でき

ていることが確認できる．図 12(c)には，エ

ネルギーが－12.5 eV 付近に位置する小さい

等価モデル EM28を示す． 
図 13 に，直径 1 nm，ゲート長 6 nm のナ

ノワイヤトランジスタの伝達特性のシミュ

レーション結果を示す．白丸が，誘電環境ま

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
図 13：直径 1 nm，ゲート長 6 nm のシリコン

ナノワイヤトランジスタの伝達特性．実空間

DFT 法と非平衡グリーン関数法とを連成させ

てシミュレーションを行った結果．白丸は，誘

電環境も含めて計算した結果，黒三角は，チャ

ネルを比誘電率 11.8（バルクシリコンの比誘電

率）の連続体として計算した結果．破線は，比

誘電率を 1 とした場合． 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
図 14：直径 1 nm，ゲート長 6 nm のシリコン

ナノワイヤトランジスタのゲート電圧－0.27 

V（実線）および－0.1 V（破線）における(a)分

極電荷密度分布と(b)ポテンシャル分布． 
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で含めて計算した結果（図 11 参照），黒三角

は，チャネルを比誘電率 11.8（バルクシリコ

ンの比誘電率）の連続体として近似した場合

の結果（図 10 参照）である．サブスレッシ

ョルド領域では，両者に大きな違いはないが，

オン電流は約 1.5 倍異なることが分かった．

図 14 には，VG = −0.27 Vおよび−0.1 Vにお

ける，分極電荷密度分布とポテンシャル分布

とを示す．図 13，14 より，ナノワイヤのよ

うな極微細デバイスを高精度でシミュレー

ションするためには，価電子帯の分極の効果

を含めた計算が必要であることが分かる． 
 

6. 今年度の進捗状況と今後の展望 

平成 27 年度に SX-ACE に移植したシミュ

レータを用いて，直径 10 nm を越えるような

シリコンナノワイヤトランジスタの大規模

量子輸送シミュレーションを行うことを目

的として研究を行った． 
中間報告までに，ナノワイヤ直径 5 nm ま

でシミュレーションを行った．中間報告以降，

目標である 10 nm 直径を目指して，さらに大

きな直径のシリコンナノワイヤトランジス

タのシミュレーションを行う予定であった

が，計算機資源を使い切ってしまい，シミュ

レーションを行うことができなかった．  
東京大学押山研究室が開発した実空間

DFT（RSDFT）プログラムと非平衡グリーン

関数法（NEGF）プログラムとを連成させ，

シリコンおよび化合物半導体ナノワイヤト

ランジスタの弾道輸送特性を計算すること

を目的とした研究も合わせて行った． 
中間報告までに，RSDFT-NEGF デバイス

シミュレータのプロトタイプが完成し，動作

確認をした．その後，誘電環境まで含めた完

全 RSDFT-NEGF デバイスシミュレータの

プロトタイプを開発した．現在の完全

RSDFT-NEGF プログラムは，チャネル領域

を，等価モデルを用いて記述している．今後，

界面ラフネスなどの効果を取り入れるため

に，チャネル領域は RSDFT ハミルトニアン

を用いて記述したシミュレータを開発する．

また，本年度は，シリコンナノワイヤトラン

ジスタのシミュレーションのみしか行えな

かったが，今後，化合物半導体をチャネルに

有するトランジスタのシミュレーションに

も取り組む予定である． 
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