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１．研究目的 

本課題の目的は、(1)本研究グループで開発されている実空間差分法に基づく第一原

理計算コード RSPACE を用いて、電子デバイスを流れる電流の解析と電子デバイス用

高機能界面を予測し、実験グループと協力して電子デバイスを高機能化すること、(2)
トンネル磁気接合やバレーフィルタ界面における界面の電子状態とキャリア輸送特性

を評価すること、(3)ナノ構造の持つ新機能の探索や革新的な機能を発現するナノ物質・

構造を設計すること、(4)富岳以降のスパコンの開発動向を見据え、RSPACE の計算の

ボトルネック部を GPU 用のアルゴリズムに置き換えることである。2023 年度は、

RSPACE を用いたデバイス界面のキャリア輸送特性シミュレーションと

Cygnus/Pegasus を用いた高速伝導特性計算コードの開発・計算効率を実証するシミュ

レーションを実施した。 
２．研究成果の内容 

SiC は、次世代の省エネパワーエレクトロニクスデバイスのチャネル材料として期待

されているが、電界効果トランジスタにおける電界効果移動度の低さが本格普及を阻

んでいる。熱酸化により SiC/SiO2 界面を作成した後に、NO ガス中でアニールすると、

移動度が向上することが分かっている。SiC の伝導帯電子状態は自由電子的に振る舞

い、SiO2 中の酸素原子の Coulomb 相互作用の影響を受けやすい。2022 年度までの研

究では、NO ガスアニールで SiC/SiO2 界面に導入された窒化膜が、酸素原子からの

 
図1. SiC/SiO2界面の計算モデル。部分的に窒化された界面モデルの(a)側面図、(b)-(d)正面図。 
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Coulomb 相互作用を遮蔽することを明らかにした。しかしながら、計算コストの制約

から大きな計算モデルを使用できず、界面における窒素原子密度は実デバイスより 3 倍

程度高かった。2023 年度は、本課題で高速化された RSPACE を活用し、実デバイスの

窒素原子密度を反映した大規模モデルを用いて、窒化膜の遮蔽効果を検証した。 
図 1(a)～(d)にアニール後の SiC/SiO2界面の計算モデルを示す。窒化可能なサイトを

全て窒化すると、2022 年までの研究のように窒素原子密度が過剰になるため、窒化可

能なサイトのうち 1/3 を窒化した。SiC(0001)表面には、h サイトが最表面の h 面と k
サイトが最表面の k 面がある。h 面、k 面が SiO2 に接した両方のモデルに対して電子

状態を計算した。また、SiO2 側の原子構造にも 3 つの酸素原子を介して SiC に接合す

る界面と 1 つの酸素原子を介して SiC に接合する界面が考えられるため、これら両方

を計算した。これらのモデルを SiC 表面のサイトと介在する酸素原子数を使って H1、
H3、K1、K3 モデルと称する。SiC の伝導帯電子に対する遮蔽効果は、SiC/SiO2 界面

の伝導帯準位波動関数を、SiO2 層の影響を受けない SiC 薄膜の伝導帯波動関数に射影

することによって求められる電子数の増減を調べることで評価した。表 1 の結果より、

アニール前は電子数が 2 以上になる原子層が H1、H3、K1、K3 モデルで異なっていた

ものが、アニール後は窒化膜による遮蔽効果により全てのモデルで h2 層に揃っている

ことが分かる。この傾向は、窒素原子密度が実デバイスよりも 3 倍多い全窒化の場合

も今回の部分的に窒化された場合も、変わらないことから、実デバイス程度の窒素原子

密度でも窒化膜の遮蔽効果は機能すると結論付けられる。 
３．学際共同利用プログラムが果たした役割と意義 

本利用プログラムで高速化した RSPACE を活用し、Cygnus、Wisteria 等のスパコ

ンで実行することにより、実デバイスの窒素原子密度に近い計算モデルを用いた大規

模計算が実施できた。 

表 1. 射影により計算した伝導帯電子数。 
 Model h1 層 h2 層 h3 層 Model h1 層 h2 層 

窒化前  
 

H1 

0.99 2.67 2.94  
 

K1 

2.27 2.74 
部分窒化 1 0.75 2.49 2.86 1.77 2.77 
部分窒化 2 0.74 2.48 2.89 1.62 2.76 
部分窒化 3 0.78 2.45 2.88 1.74 2.75 
全窒化 0.38 2.29 2.96 0.31 2.81 
窒化前  

 
H3 

2.04 2.75 2.94  
 

K3 

2.55 2.72 
部分窒化 1 0.93 2.48 2.85 1.84 2.74 
部分窒化 2 1.11 2.87 2.87 1.76 2.76 
部分窒化 3 1.08 2.50 2.85 1.96 2.76 
全窒化 0.25 2.26 2.97 0.15 2.83 
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４．今後の展望 
 窒素原子密度が低くても窒化膜の遮蔽効果が機能することが示されたものの、界面窒

化位置の不均一性は、界面でのキャリア散乱の原因となることが懸念される。不均一性

がキャリア移動に与える影響を、RSPACE の伝導特性計算機能を活用して明らかにする。 
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