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研 究  解  説

1.は  じ  め  に

シリコンデバイスは急速な勢いで微細化を進め高性能

化 ・高集約化を追求 している.0。lμm以 下のナノメ
ー ト

ルの極微細化領域に入るシリコンナノデバイス構造では,

その能動素子である金属一絶縁膜
―半導体 (MIS)構 造 ト

ランジスタにおいて既に,ゲ
ー ト絶縁膜には厚さ1.5～

2nmの シリコン酸化膜,あ るいはこれに相当する高品質

な誘電体薄膜が要求される。ナノスケ
ール領域おいても微

細化の トレンドを押し進め,次 世代以後のシリコンナノデ

バイス開発を実現するためには,ナ ノスケ
ールに微細化さ

れた表面 。界面に関する抜本的な技術的ブレ
ークスルーが

必要とされる。特に,ゲ
ート絶縁膜に用いる高品質な高誘

電体薄膜の探索,ナ ノスケ
ールに超薄膜化した金属―絶縁

膜―半導体構造等のナノ界面構造での電気伝導現象の解明

は,次 世代シリコンナノデバイス発展の鍵を握っている。

また,ナ ノ表面 。界面構造の形成技術も従来技術とは異な

る原子スケールの加工技術を必要とする。シリコンナノデ

バイスの他にも,水 素終端表面上の原子細線,ナ ノチュ
ー

ブ,有 機分子等のナノ細線構造,チ オ
ール分子,生 体分子

等の吸着した表面一分子系等,様 々なナノ構造のデバイス

応用が提案されているが,ナ ノ構造で初めて発現する新奇

な機能の探索,そ してその機能を実現するためのナノ構造

制御に関する知見が強く求められている。これらの課題に

ついては世界的に激しい競争環境下で研究が行われている

が,実 験主体の経験的
・絨毯爆撃的な研究開発が採られて

おり,い まだ解決していない。

我々は,こ れら次世代ナノデバイス開発における技術的

ブレークスルーの実現に資するため,第
一原理計算手法を

主な解析手法として用いて,ナ ノ構造の形成
・構造 ・物

性 ・機能を高精度に予測出来るシミュレ
ーション・システ

ムの開発を行っている。具体的には,第
一原理電子状態計

*東
京大学生産技術研究所 計 算科学技術連携研究センタ

ー

物質 。材料研究機構 計 算材料科学研究センタ
ー

生 産 研 究  2 6 1

算手法を基本解析手法とし,原 子レベルの構造解析,誘 電

体特性解析,伝 導特性解析手法を開発する.以 下に,4つ

の研究項目の内容を概説する。

2.研 究 項 目

2.1 ナノプロセス解析に関する研究

ナノデバイスを開発するためには,ナ ノデバイスの構成

要素となる絶縁体一半導体界面や絶縁体
一金属界面等のナ

ノ界面構造に代表される多様なナノ構造を原子スケ
ールで

形成 ・制御することが第
一義的に重要である。例えば,

0.lμm以 下の極微細化領域のシリコンナノデバイス構造

では,ゲ
ー ト絶縁膜には厚さ1.5～2nmの シリコン酸化

膜 (約10分子層厚またはそれ以下)が 要求される.こ の

ようなナノ構造を形成 。制御するため,表 面 ・界面におけ

る反応過程等のナノ表面 ・界面構造の形成過程フ形成され

るナノ構造の微視的原子構造と構造安定性,ナ ノ界面構造

における欠陥構造等,ナ ノ構造のプロセスに関する第
一原

理解析技術を開発する。形成されるナノ構造の基礎的な電

子物性を予測するために,絶 縁体
一半導体界面等のナノ界

面構造における界面準位,バ ンド不連続,バ リア高さ等の

電子状態に関する第一原理解析手法を開発する。ナノ構造

の形成 。制御には,シ ミュレ
ーションによる解析 ・予測 ・

モデルを実験的検証により高精度化することが必須であ

り, トンネル電子顕微鏡 (STM),振 動数解析等の実験結

果を第
一原理的に解析するための手法を開発する。解析手

法は密度汎関数理論に基づく第
一原理的解析手法を基礎と

する.さ らに,多 数原子が構造 ・機能に関与するナノスケ

ール物質 ・構造を解析するため,異 なる解析手法を融合さ

せたハイブリッド手法等の大規模数値解析手法も開発す

る。

2.2 誘電体の物性解析に関する研究

次世代シリコンULSI素 子構造の微細化では,誘 電体材

料の開発がキー技術となることは明白である。コンデンサ

容量を保持するための薄膜化が, トンネル電流による絶縁
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破壊を起こす限界膜厚に到達しつつあり,絶 縁破壊を引き

起こさずに従来通りの微細化を押し進めるためには,高 誘

電材料の使用が不可欠である.逆 に,高 周波数での素子の

使用は寄生容量の小さな低誘電率材料を要求している。さ

らに,薄 膜化によるバルク結晶からの誘電率変化,Sr(Ba)

Ti°3を初めとした多種多彩な誘電体材料の存在は素子設

計を増々複雑にしている。我々は,今 後の誘電体材料の設

計及び探索に必須な,誘 電応答に関する信頼性のあるシミ

ュレーション技術を開発する。誘電体が示す誘電応答は,

電子系と格子系の誘電応答から構成される.誘 電体のバル

ク結晶において,価 電子イ大態と伝導電子状態の電子系が示

す誘電応答:格 子変位 ・格子振動等の格子系が示す誘電応

答,各 々に関する第
一原理計算手法を基礎とした解析手法

を開発する。誘電体の薄膜化によるバルク結晶からの誘電

応答の変化を解析するために,誘 電体薄膜の示す誘電応答

を計算するための解析手法を開発する。解析手法は密度汎

関数理論に基づ く第一原理的解析手法を基礎とし,ラ ンダ

ム位相近似法,ロ
ーレンツ 。ローレンツ近似法,準 粒子法

等の手法を採用する。

2.3 ナノ構造の機能解析に関する研究

次世代シリコンナノデバイスでは,極 微細化によリチャ

ネル能動領域寸法は50～ 100 nmとなり,キ ヤリアの平均

自由行程と同程度になる。このため,電 気伝導特性に対す

る一様 ・平均的なモデルは破綻し,誘 電体
―シリコン界面

等における界面乱れや不純物イオンの離散的分布等による

キャリア電子個々の散乱過程を考慮することが必要であ

る。また,チ オール分子を用いたシリコン基板上の電界効

果 トランジスタの例のように,生 体分子等の吸着 した表
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面一分子構造,原 子細線,ナ ノチュ
ーブ等のナノ細線構造,

絶縁体一半導体界面等のナノ界面構造などのナノ構造の伝

導特性のデバイス応用には,伝 導特性を量子論的に解析し

予測することが不可欠である。ナノ構造を量子力学的に伝

播する電子波の特性,即 ち,ナ ノ構造内のコヒ
ーレントな

伝導,ナ ノ構造間の トンネル電流等を解析 し,ナ ノ構造で

発現する量子的な伝導特性 ・機能を探索するために,時 間

発展密度汎関数法による実時間シミュレーション手法,

Lippmann―Schwinger法による定常電流計算手法等の量子伝

導特性の解析手法を開発する。

2.4 ナ ノシミュレーション・システムの開発

上記の研究項目で開発した解析手法をシステム化し,次

世代半導体ナノデバイスに必要な材料探索,ナ ノスケ
ール

で発現する物性予沢1・機能設計を実現するナノシミュレ
ー

ション・システムを開発する。ナノシミュレーションでは,

ミクロからメゾスケールにおける種々の物理法則に基づく

シミュレーション・プログラム,デ
ータベースを組み合せ

て駆使することが必要である。ナノシミュレーション・シ

ステムでは統合環境プログラムの下に,図 1に示すよう

に,量 子論に基づく電子状態計算プログラムとマルチスケ

ールシミュレーションの要素プログラムからなる共通基盤

プログラム群,ナ ノプロセス解析プログラム群,誘 電体物

性解析プログラム群,ナ ノ構造の機能解析プログラム群,

データベース群を統合化する。統合環境プログラムは,プ

ログラムの実行,入 カパラメ
ーター作成,結 果表示を支援

するGUIを 提供 し,プ ログラム間の連携を支援する。ま

た,各 研究項目で実施される実証計算をナノシミュレ
ーシ

ョン・システム上において実施するとともに,ナ ノシミュ

・計算プログラム実行手順設定
・構造表示・編集
・フアイル管理

統合環境GIJI

・入カパラメーター作成
・グラフ表示

・実行制御
・プロセス情報

・データベースインターフェース

ナノ構造
ナノプロセス解析       _…  _ _ _ 誘 電体物性解析 … … ^ _.機 能解析

:             プ ログラム群        :       プ ログラム群      :プ ログラム群
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鶉
隕
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図 1 ナ ノシミュレーション ・システムの概念
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表 l Si02の 電子系及び格子系誘電率

誘電率ε Calc. Obs.

剣ば電子系)

θヮゴろ(格子系)

メ全誘電率) 3.6

′屈折率実測値より計算

レーション・システムの実証性を評価するためにナノプロ

セス解析,誘 電体物性解析,ナ ノ構造の機能解析の系統的

な実証計算を実施する。

3コ解 析 事 例

3.1 格子系誘電率を含む全誘電率計算

本手法によりSi02(ク リス トバライ ト)の 電子系及び

格子系誘電率を計算 した。Si02の結晶構造を図 2(a)に ,

その多面体表示を図2(b)に 示す。4面体構造が Si04多面

体である。計算は図2(c)の Si02クラスターを用いた。ク

ラスターの電子及び格子分極率はB3PW 91 DFT分 子軌道

法を用いて計算した。表 1にその結果を示す.計 算値は電

子系及び格子系誘電率の値を良好に再現した.こ の結果は,

電子 ・格子系誘電率が第一原理シミュレーションにより予

測可能あることを示している.本 プログラムは格子振動を

考慮して誘電体の設計を行うことができる世界初のシステ

(C)
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ムとなる。

3.2 量子伝導計算

2つ の金電極に挟まれたベンゼン_(1,4)―ジチオレート

の無限小バイアス下でのコンダクタンスを計算 し,コ ンダ

クタンスが接点構造に強く依存することを示した。図3に

二つの構造を示す。(a)は 分子系の S原 子が金表面のh01-

low siteに結合 している構造である。(b)は S原 子がon tOp

siteに結合 している構造である。コンダクタンスはそれぞ

れ0.003 GO,0.058 GO(GO〓2e2/hは量子化コンダクタンス)

と大きく異なっていることがわかる。分子そのものの性質

の他に接点に関する情報が非常に重要であることが明らか

となった。

3.3 ハイブリッド法による大規模計算

原子間力顕微鏡 (AFM)に おける像解像度は探針先端

構造に敏感に依存することがよく知られている。しかし,

これまでのAFM解 析では,原 子数の制約から探針として

は数個の原子からなるモデル構造が用いられてきた。図4
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図3 金 電極に挟まれたベンゼン_(1,4)―ジチオレート分子
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図2 Si02結 晶とクラスター構造 図4 AFMチ ップ先端の構造
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(口絵カラーページも参照)は シリコン探針構造のハイブ

リッド法による動力学計算のスナップショットで,先 端の

約 120個の原子 (紫と黄色の球)を QMで 残 りの 1万個の

原子 (茶色の球)を MMで 取 り扱ってい′る。計算は9個

の原子 (紫の球)が 平面をなす構造から出発したが,常 温

ではそれらがダイナミックにゆらいでいることがわかっ

た。しかし,平 均的には凸な曲面を持ち,と くに1個の原

子が突出している確率が大きいことがわかった。この結果

は先端構造についてのこれまでの予想を裏付けるものであ

る。

4.お わ り に

本システムは,次 世代半導体 ・ナノデバイスの研究開発

を支援するツールとして開発している。次世代半導体開発

に対応して,特 に,微 細化によるゲ
ート絶縁膜のリーク電

流の解析,high―k材料の探索のために,量 子伝導計算や誘
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電体の物性解析に関する機能強化を行った。後者において

は,世 界初の格子系誘電率計算プログラムを開発し,high―

k材料などの誘電率の評価ができる様になった。また,次

世代以降の電子デバイス開発では,こ れまでの延長上にあ

る技術を極小化に対応するように開発することの他に,極

小化の極限として一つの分子に機能を盛り込む事も考えら

れてきている。上記の量子伝導計算機能はこの様な先端研

究分野でも有用と考えられる.そ の他,ナ ノテクノロジー

分野の電子デバイス開発一般への応用 (カーボンナノチュ

ープの伝導など)も 予定している.

今後はユーザー会を発足し,ユ ーザーの意見を採り入れ,

応用に適した機能強化を行う.ま た,デ ータベース ・グラ

フイカルユーザーインターフェースを強化し,ユ ーザ‐に

使いやすい総合環境を提供する。

(2003年3月24日受理)


