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１． 研究目的 

本研究では、富岳等の超並列スパコンと第一原理計算を駆使したデバイス機能予測・設計

シミュレーションを実現すべく、第一原理電子状態・伝導特性計算のための実空間差分法に

基づいた計算コード RSPACE の開発と、開発した RSPACE と OFP や Cygnus の高性能スパ

コンを駆使した電子状態・伝導特性解析を目的としている。 

 

２． 研究成果の内容 

2021 年度は、GPU 向け RSPACE コード開発と RSPACE を用いた SiC デバイス界面電子

状態予測を行った。 

SiC は次世代パワーデバイス用チャネル材料として期待されているものの、SiC-MOSFET

の移動度は、SiC バルクの移動度に比べて極めて低く、材料の性能を生かしきれていない。

MOSFET の低い移動度は、MOS 構造作成時の熱酸化プロセスで界面に生成される欠陥が

原因であると考えられている。酸化プロセス後に窒素系ガスアニール処理を施すことにより移

動度が向上するという報告があるが、アニールガス原子の移動度向上に対する役割やアニー

ル後の界面原子構造は明らかになっていない。2020 年度は、計算量縮減のため酸化膜を含

まないバルクモデルで窒素系ガス

アニール後の窒化物の原子構

造・電子状態を調べ、a 面が窒素

系ガスアニールに最も適した

MOS 界面であるという知見を得

た。2021年度は、SiC/SiO2の酸化

膜の影響を考慮するため、バルク

モデルよりも原子数が多い界面モ

デルを用いて窒化物の原子構

造・電子状態を解析した。a 面、m

面、Si 面、C 面の 4 種類の

SiC/SiO2 界面に対し、窒素系ガス

アニール前後の全エネルギーを

 
図 1: 窒化膜形成計算モデル。(a)アニール前。(b)ア

ニール後。青球は Si 原子、茶球は C 原子、赤球は O

原子、緑球は N 原子、灰球は H 原子である。図は a

面界面の例である。 
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比較した。a 面の場合における界

面原子構造を図 1 に示す。また、

窒化膜の形成エネルギーを図 2

に示す。a 面を用いた SiC/SiO2界

面に形成される窒化膜は、他の界

面に形成される窒化膜よりも形成

エネルギーが低い。このように、界

面モデルを用いた研究でもバルク

モデルを用いた計算結果と同様、

a 面を用いた MOS 界面が窒素系

ガスアニールに適しているという

結論を得た。さらに、窒化膜が

SiC/SiO2 界面の SiO2 直下の SiC

層(top)に形成される場合と、界面

遷移層 1 層挟んだ SiC 層(2nd)に

形成される場合では、top 層の形

成エネルギーの方が低く、窒化膜は SiC/SiO2 界面に局在することが分かった。これは、窒素

系ガスアニールにより導入される窒素原子が界面に局在するという実験結果と符合する。以

上のように、窒素系ガスアニールにより、キャリアトラップ密度低減を期待できる原子レベルで

平坦な窒化膜が SiC/SiO2界面に形成されることが明らかになった。 

 

３． 学際共同利用が果たした役割と意義 

研究室で多くの GPU を搭載した計算機を購入することは極めて困難である。GPU 向け

RSPACE コード開発では、Cygnus を利用できたことで効率的なコード開発・改良作業が実施

できただけでなく、並列計算も視野に入れたチューニングを実施できた。また、デバイス機能

予測シミュレーションでは、OFP を用いることで大規模シミュレーションを実施することができた。 

 

４． 今後の展望 

近年の GPU を搭載したスパコンの進展は目覚ましく、世界ランキングトップ 10 の半数以上

を占めている。GPU 搭載スパコンでも RSPACE を用いて大規模シミュレーションを実現できる

よう、GPU 向け RSPACE コード開発・改良を加速する。また、RSPACE は Wisteria 用のチュー

ニングを終えている。RSPACE を Wisteria で実行することで、SiC-MOS 界面における窒素系

ガスアニールによる欠陥滅処理効果の評価と界面のキャリア伝導解析を実施する。 

 

５． 成果発表 

(1) 学術論文 

 
図 2: CO 分子と N2 分子の分圧に対する窒化膜形成

エネルギーの変化。CO 分子と N2 分子は、複生成物

であるため、想定しうる範囲で分圧を変化させた。形

成エネルギーの低い方が、窒化膜が形成されやす

い。 
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使用計算機 使用計算機

に○ 

配分リソース※ 

当初配分 追加配分 

Cygnus 〇 900  

Oakforest-PACS 〇 227,052  

※配分リソースについてはノード時間積をご記入ください。 

 


