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2. 概要 

計算物性グループは本年度は大きくわけて２つの大きなテーマを中心に研究を推進した。第１のテ

ーマは新しい計算手法の開発、第２のテーマはナノ物質・ナノ材料の機能・物性解明、及び、新奇ナノ

物質のデザインを目指したナノサイエンスの研究である。 

 本報告書は計算物性研究室で行っているテーマを上記２つの大きなテーマに分類し、各々のテーマ

についての２０年度の成果を報告する。 

 

3. 研究成果 

【1】 新しい計算手法の開発 

（1） 超高速並列計算機 PACS-CS 上での実空間密度汎関数法プログラムの開発とその応用 

［国内会議 [1-5]］ 

密度汎関数法に基づく第一原理計算は物理・化学のみならず、材料開発の現場においても非常に

重要なツールとなっている。本研究は次世代超並列計算機を有効活用し、大規模なナノスケールシス

テムを扱える実空間密度汎関数コード（ＲＳＤＦＴ）の開発を行う。コード開発と平行して、実際に 10000

原子を越えるＳｉ量子ドット系に対する応用計算、計算科学者との連携によるアルゴリズムの見直しおよ

びチューニング、性能測定など、様々な角度から研究を進めている。また通常の基底状態に対する応

用に留まらず、時間依存密度汎関数法に基づく電子励起状態、電子ダイナミクスに対する大規模計算

への応用も目指し、コード開発・応用計算を進めている。 

 

【2】 ナノ物質・ナノ材料の機能・物性解明、及び新奇ナノ物質のデザイン 

（1） C60 内包ナノチューブのエネルギー論 ［論文[8]］   

C60 や種々のフラーレンを内包したナノチューブは、炭素ピーポッドと呼ばれ、異なる次元性を有する

sp2 炭素ナノ複合構造体として９８年の発見以降、ナノスケール炭素物質科学の分野で注目を集めてい

る。特に、次元性の違いが誘起する電子構造の差異に起因する、種々の興味深い物性発現が予言、

報告なされている。例えば、C60 を内包した金属ナノチューブでは、全炭素系にも関わらず、CNT からフ

ラーレンへの電荷移動が生じる事が我々によって示されている。 

ここでは、直径の大きなナノチューブに着目し、そこへの C60 内包のエネルギー論を調べた。特に、内

包によるナノチューブの変形の可能性を調べた。図に変形、非変形のピーポッドの最適化構造を示す。 



(12,12)から(20,20)までの全てのナノチューブに対して、変形、非変形構造時の内包エネルギー利得の

見積を行った。その結果、内包によるエネルギー利得は変形ナノチューブの方が常に大きく、チューブ

径によらず、ほぼ C60 あたり 1eV 程度となった(図 1)。他方、非変形ピーポッドでは、チューブ径の増加に

伴い内包エネルギーは減少し 0.2eV/C60 に漸近していく。この違いは、変形チューブでは C60 を囲む構

造が、C60と3.3Å の壁間距離領域を大きく有している事によるものであり、また、このC60近傍の構造がチ

ューブ径増加で変化しない事に起因している。一方、非変形では、チューブ径増加にともなうチューブ

曲率の減少により、C60 近傍の局所構造はグラファイトに漸近していく、故に、C60 のグラファイト上の吸着

エネルギー0.2eV となる。 

 次に、(10,10)ナノチューブ中に内包された C60 分子の長周期の構造変調の可能性を調べた。ここで

は、ユニットセルに２個の C60 を含んだ

ピーポッドを考えて、その安定構造の

探索をおこなった。さらに、実験的に報

告がなされている、電子線照射等によ

る C60 の重合化の活性障壁の見積をお

こなった。先ず、２倍周期の範囲での

長周期の構造変調は存在し得ない事

をあきらかにした。すなわち、ナノチュ

ーブ中において C60 は等間隔に配置さ

れているのがエネルギー的に最安定で

ある事があきらかになった。次に、内包

C60 間に[2+2]結合有するダイマー形成

のエネルギー論を調べた。その結果、

重合化の活性障壁は 1.4eV 程度と見

積もられ、ピーポッド構造において、自

発的な重合化は起こり得ず、電子線、

熱等の何らかの外的要因が重合化を

引き起こしている事が示された。 
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図 １ ： Reaction energies per C60 in the 

encapsulation reaction for the (12,12), (14,14), 

(16,16), (18,18) and (20,20) armchair nanotubes 

with circular (blue squares) and elliptical (red 

circles) cross-sections. 

 

 

（2） ピーポッドにおける電子状態変調 ［論文[6]］ 

我々はこれまでに、ナノチューブにフラーレンを挿入することにより得られるピーポッドにおいて、その

電子物性が構成単位であるフラーレン、ナノチューブの単純な足し合わせではないことを示してきた。

すなわち、空隙に存在する電子状態を介して、両者の電子構造の間の混成が生じ、空隙の大きさに依

存した電子構造の変調が生じる。この事は、ホストであるチューブ固有の物性にたいしても何らかの影

響を及ぼしていることが予想される。そこで、我々は、C60 を内包したアームチェアナノチューブにおい

て、その動径収縮モードの内包前後での変調を調べた。その結果、(10,10)チューブでは、RBM 振動数

のハードニングが起こることがあきらかになった。これは、内包 C60が(10,10)チューブに対して、その動径

方向の構造変化に対して障害物として働くためである。それに対して、太いチューブにおいては、その



RBMシフトは僅かにソフト化することが明らかになった。これは、C60とチューブの間の波動関数混成によ

り、空隙領域での電荷分布の増加し、その結果として CNT の π 電子密度が有効的に減少したことに起

因するものである。さらに、ジグザグ螺旋度を有するナノチューブに対しても RBM シフトの解析を行い、

そのシフトがアームチェアと同様に、太いチューブでは低波数側、細いチューブでは高波数側にシフト

する事があきらかになった。この結果を元に、実験による測定の理論解析を行い、実験結果に対する理

論的解釈を与えた。  

 

(3) シリコン表面に於けるエッジ状態 [論文[7]] 

ジグザグ型の端を持つグラフェンリボンでは特異な端局在状態、すなわちエッジ状態の発現が知られ

ている。エッジ状態は、波数空間の限られた領域においてのみ、平坦なバンドを伴う端局在性を示し、

その発現条件は解析的に示されている。ここでは、グラフェンにおけるエッジ状態が、シリコン表面に於

いても発現する事を密度汎関数理論に基づく計算からあきらかにした。すなわち、シリコンの（１１１）表

面において、フェルミレベル下４eV~5eV の限られた波数領域において平坦なバンドを形成し、その分

布はグラフェンにおけるエッジ状態と同様に、限られた波数において表面に完全に局在し、それ以外の

波数空間では広がったふるまいを示す。解析計算の結果、この状態がグラフェンのエッジ状態と同様に

電子のサイト間遷移のバランスによる表面局在状態である事があきらかになった。 

 
（4） グラフェンの端のエネルギー論 [論文[5]] 

グラファイト、CNT 等の sp2 炭素ネットワーク物質の端に対するエネルギー論はこれまでまったくなさ

れていない。しかしながら、CNT やグラファイトをデバイスとして用いる際、その端の存在、さらには端と

異種物質との複合界面の存在は本質である。例えば、シリコン等の半導体に対しては、その表面の生

成エネルギー等が詳細に調べられている。そこで、我々は sp2 炭素ネットワークの端（1 次元表面）生成

のエネルギー論

の解明を行った。

ここでは、グラフ

ァイトリボンに対

して、その端の生

成エネルギーの

計算を 行った。

その結果、清浄、

水素化端両者に

対して、アームチ

ェア型と呼ばれる

端形状がより安

定であることが明

らかになった。清浄端の生成エネルギーは、アームチェアで 2.3eV/bond、ジグザグで 3.3eV/bond であ

り、水素終端により、このエネルギーは著しく減少し、アームチェアでは 0.1eV/bond, ジグザグでは

0.3eV/bond となる。清浄端におけるアームチェアの高い安定性は、端における２配位サイトの構造緩和
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図２：グラファイトリボンにおける端の生成エネルギー(a)アームチェア端、(b)

ジグザグ端 



によるものである。すなわち、端の２つの２配位サイトが強くダイマー化し、三重結合を形成し安定化する。

これに対して、ジグザグ端ではそのような構造緩和ができない。水素化端における、ジグザグ端の高い

生成エネルギーの起源は、グラファイトジグザグ端において本質である、フェルミレベルに発現する平坦

バンド状態によるものである。また、ジグザグ端の生成エネルギーが比較的リボン幅に依存しないのに

対して、アームチェアのそれは明らかなリボン幅依存性を示す。これは、アームチェア端を持つリボンに

おいて、その幅の３倍周期で、金属（スモールギャップ半導体）、ラージギャップ半導体と電子状態の特

徴を反映している。すなわち、sp2 炭素ネットワークにおける端形成においては、その電子状態が端安定

性と密接に関係している。 

 

（5） オーミック接触の新しい物理モデルの提案 [論文[19]、国際会議[27,40]、修士論文[2]] 

 金属と半導体のオーミック接触作製は、様々なデバイスや量子ホール効果等の物性実験にお

いて欠かせない技術である。特に、将来の LSI に導入が期待されている金属ソース/ドレインの

作製のためには金属とシリコンの界面にナノスケールのオーミック接触を作る必要があり、この

とき仕事関数の制御が次の技術的な難題である。これまでオーミック接触は、ショットキー障壁

高さを制御することによって達成されている

と考えられてきた。しかしながら、これまで

の界面物理の知見は、金属と半導体の界面で

フェルミレベルピニング現象が起こるため、

ショットキー障壁高さの制御が困難であるこ

とを示している。そのため、従来のオーミッ

ク接触のバンドダイアグラムはフェルミレベ

ルピニング現象との矛盾を含んでいると考え

られる。 

 このような観点から、本研究では実験で得ら

れるオーミック接触と第一原理計算で考察し

た金属／半導体界面のフェルミレベルピニン

グ現象の双方に矛盾のない、新たなオーミッ

ク接触のモデル(図３)を提案した。このモデ

ルでは、ショットキー障壁の広い範囲のエネルギー領域に多数の欠陥レベルが存在しており、電

子はこの欠陥レベルを介した共鳴トンネルによる伝導によってオーミック接触が達成されてい

ると考えている。さらに詳細について、今後の研究で本モデルの真偽も含めて検討してゆく予定

である。 

図３：本研究で提案した新たなオーミッ

ク接触のモデル 

 

(6) MONOS 型メモリーの電荷蓄積機構の研究 [国内会議[43,44]] 

MONOS 型メモリの電荷蓄積層である SiN 絶縁膜の電荷蓄積機構を第一原理計算で検討した。

MONOS 型メモリは SiN/SiO2 の界面をその構成要素としているため、界面付近での原子の相互拡散が

どのようにメモリ動作に影響するかを考察することは科学的そして産業的に極めて重要となる。計算の

結果、SiN 絶縁膜の堅固さと柔軟さが電荷トラップ機構に密接に関係することを明らかにした。具体的に

は、SiN 膜中に酸素原子が混入されると、メモリの書き込み／消去動作の基本である電子及びホール注

入による荷電状態の変化による混入して O 原子が 2 配位にも３配位にもなりうることを明らかにした。こ



れは書き込み／消去動作によって O が混入した SiN 膜の構造が崩壊する可能性を示している。このこと

は、実用的にOが多く混入しているSiNを実用的に使いこなすのは困難が伴うことを示唆しており、産業

上も重要な結果である。これに対し、N 空孔のみを有する SiN 膜に対して書き込み／消去を行ってもヤ

ン・テラー効果に対応したN空孔周辺の構造変化が生じるのみで、構造が大きく崩れることはなかった。

このことは、N 空孔にキャリアを注入する方式で MONOS 型メモリを作製すれば、メモリ動作を多数回行

ってもその特性は維持できることを示しており、理想的なMONOS型メモリが実現できることを示唆してい

る。しかしながら、O を混入しないと SiN 膜中に N 空孔等の欠陥の数が十分に形成されないことが実験

的に示唆されていることを考慮すると、最適な O 混入量が存在することを示唆している。 

 

（7） サファイア表面の第一原理計算 [博士論文[2]] 

 サファイア表面を第一原理計算で行い、イオン性と共有結合性の競合によってサファイア表面は大き

な構造緩和を起こすことが分かった。こうした大きな構造緩和がストイキオメトリック表面の安定性やサフ

ァイア表面が化学的に不活性であることと密接に関連していることを体系的に明らかにした。 

 

(8)  歪んだ Ge チャネルのホールキャリアの起源  [博士論文[1]、論文[24]、国際会議[19,20]] 

歪んだ Ge チャネルに空孔が生じると特に一軸性の圧縮歪みにおいて Ge 空孔レベルが価電子帯

の直上に出現しアクセプタ準位となることを示した。この結果は、実験で観測されている Ge チャネルの

ホールキャリアの起源に示唆を与えるものである。 

 

(9) バイオ物質におけるプロトン親和性の再考 [国内会議[32],修士論文[1]] 

バイオ物質におけるプロトン親和性に対して、統計力学と第一原理計算による考察を行った。その結

果、注目する部位が外界の水溶液と繋がっているか否かで配置のエントロピー効果が大きく異なるため、

プロトン親和性が劇的に（3 ケタから 5 ケタ程度）変調されることを明らかにした。本計算は第一原理計算

でプロトン親和性を求めることの難しさを如術に示すものである。 
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20--23 日 

15. 大谷実，岡田晋``電圧印加による 2 層グラフェンの再金属化"日本物理学会 2008 年秋季大会 (盛

岡市,岩手大学) 2008 年 9 月 20--23 日 

16. <招待講演>岡田 晋``カーボン系構造変化の第一原理シミュレーション"第 4 回励起ナノプロセス

研究会(応用物理学会)、(和歌山市、和歌山大学サテライト)、2008 年 11 月 21 日、22 日 

17. 高木祥光、岡田晋``紫外領域における単層カーボンナノチューブの光学的性質"フラーレン・ナノ



チューブ学会, 第 36 回フラーレン・ナノチューブ総合シンポジウム(名古屋,名城大学),2009 年 3 月

2 日--4 日 

18. 大谷実、岡田晋``非開口ナノチューブにおける自発分極"フラーレン・ナノチューブ学会, 第 36 回

フラーレン・ナノチューブ総合シンポジウム(名古屋,名城大学),2009 年 3 月 2 日--4 日 

19. 岡田晋``炭素ナノワイヤのエネルギー論と電子構造"フラーレン・ナノチューブ学会, 第 36 回フラー

レン・ナノチューブ総合シンポジウム(名古屋,名城大学),2009 年 3 月 2 日--4 日 

20. 田中倫子、河合孝純、岡田晋``半金属分子ナノワイヤ: 酸素分子内包カーボンナノチューブ"フラ

ーレン・ナノチューブ学会, 第 36 回フラーレン・ナノチューブ総合シンポジウム(名古屋,名城大

学),2009 年 3 月 2 日--4 日 

21. 斎藤峯雄，澤田啓介，石井史之，岡田晋，河合孝純``グラフェンナノリボンのキャリアドーピングによ

る磁性制御"日本物理学会第 64 回年次大会 (東京,立教学院),2009 年 3 月 27 日--30 日 

22. 高木祥光，岡田晋 ``紫外線領域に於ける単層カーボンナノチューブのバンド間遷移"日本物理学

会第 64 回年次大会 (東京,立教学院),2009 年 3 月 27 日--30 日 

23. 岡田晋``炭素ナノワイヤーのエネルギー論"日本物理学会第 64 回年次大会 (東京,立教学

院),2009 年 3 月 27 日--30 日 

24. <招待講演>石田 猛，手賀直樹，毛利友紀，三木浩史，峰利之，久米均，鳥居和功，村口正和，

高田幸宏，白石賢二，山田廉一、”可変ストレス誘起リーク電流(V-SILC)の機構解析”、第 55 回応

用物理学関係連合講演会シンポジウム「ユビキタス世界を支える LSI デバイスの信頼性物理―信

頼性を損なうのはだれだ? なぜか?―」（中部大学 2008 年 9 月） 

25. <招待講演>村口正和，白石賢二、”信頼性を支配するトンネル現象に対する新しい理解”、第 55

回応用物理学関係連合講演会シンポジウム「ユビキタス世界を支える LSI デバイスの信頼性物理

―信頼性を損なうのはだれだ? なぜか?―」（中部大学 2008 年 9 月） 

26. <招待講演>白石賢二、”量子効果が生み出すナノ材料の新物性とナノ界面科学”、第55回応用物

理学関係連合講演会シンポジウム「シリコンナノエレクトロ二クス新展開― 新材料導入によるシリコ

ンプラットフォームの超機能化 ―」（中部大学 2008 年 9 月） 

27. <招待講演>白石賢二、”埋もれた界面に関する理論および計算科学研究の最前線”、第 56 回応

用物理学関係連合講演会シンポジウム「Ｘ線・中性子による埋もれた界面研究の最前線」、（筑波

大学 2009 年 3 月） 

28. <招待講演>岩井洋，名取研二，白石賢二，山田啓作，大毛利健治，筒井一生，角嶋邦之，パー

ルハット アヘメト、”シリコンナノワイヤ FET 研究の現状とロードマップ作成の考え方”、第 56 回応用

物理学関係連合講演会シンポジウム「ナノ CMOS への新展開‐高機能化・高性能化を図る新材料・

新構造技術」、（筑波大学 2009 年 3 月） 

29. <招待講演>野村晋太郎，櫻井蓉子，高田幸宏，白石賢二，村口正和，遠藤哲郎，池田弥央，牧

原克典，宮崎誠一、   “電子励起状態を介した量子ドットへのトンネル現象の変調”、第 56 回応用

物理学関係連合講演会シンポジウム「Ｓｉ系およびＣ系ナノ構造と励起プロセス」、（筑波大学 2009

年 3 月） 

30. <招待講演>白石賢二、”ポストスケーリング時代にデバイス・物性物理は何をなすべきか？”、第 56

回応用物理学関係連合講演会シンポジウム「ポストスケーリング時代をデバイス・物性物理から斬る 



-これが半導体デバイスの未来像だ-」、（筑波大学 2009 年 3 月） 

31. <招待講演>村口正和，遠藤哲郎，牧原克典，池田弥央，宮崎誠一，櫻井蓉子，高田幸宏，野村

晋太郎，白石賢二、”少数電子で動く未来デバイスの姿 量子電子ダイナミクスからのメッセージ” 

第 56 回応用物理学関係連合講演会シンポジウム「ポストスケーリング時代をデバイス・物性物理か

ら斬る -これが半導体デバイスの未来像だ-」、（筑波大学 2009 年 3 月） 

32. T. Tanaka, K. Kamiya, Y. Shigeta and K. Shiraishi, “Theoretical proposal of a new pKa concept 

applicable in protein environment by the first principles calculations”、日本生物物理学会第４６回

年会、2008 年 12 月 3 日-5 日、福岡 

33. 神谷克政，重田育照，マウロボエロ，白石賢二，押山淳，「蛋白質の立体構造・電子状態・生物機

能の間の相関関係の研究」、日本物理学会 第 64 回年次大会、東京、2009 年 3 月 27 日〜3 月

30 日 

34. 高田幸宏，櫻井蓉子，村口正和，池田弥央，牧原克典，宮崎誠一，遠藤哲郎，野村晋太郎，白石

賢二、「電子ガス－量子ドット結合系における電子構造 II」、日本物理学会 第 64 回年次大会、東

京、2009 年 3 月 27 日〜3 月 30 日 

35. 櫻井蓉子，野村晋太郎，高田幸宏，白石賢二，村口正和，遠藤哲郎，池田弥央，牧原克典，宮崎

誠一、「電子ガス－量子ドット結合系における C-V 特性および I-V 特性の Sweep Rate 依存性」、日

本物理学会 第 64 回年次大会、東京、2009 年 3 月 27 日〜3 月 30 日 

36. 村口正和，遠藤哲郎，櫻井蓉子，野村晋太郎，高田幸宏，白石賢二，池田弥央，牧原克典，宮崎

誠一，斉藤慎一、「電子ガス－量子ドット結合系における電子ダイナミクス II」、日本物理学会 第

64 回年次大会、東京、2009 年 3 月 27 日〜3 月 30 日 

37. 高田幸宏，村口正和，野村晋太郎，白石賢二、「電子ガス・量子ドット結合系における電子状態」、

日本物理学会 2008 年秋季大会、盛岡、岩手、2008 年 9 月 20 日―23 日 

38. 村口正和，高田幸宏，櫻井蓉子，野村晋太郎，斎藤慎一，白石賢二、「電子ガス－量子ドット結合

系における電子ダイナミクス」、日本物理学会 2008 年秋季大会、盛岡、岩手、2008 年 9 月 20 日

―23 日 

39. 櫻井蓉子，野村晋太郎，白石賢二，池田弥央，牧原克典，宮崎誠一、「電子ガス－量子ドット結合

系における C-V 特性」、日本物理学会 2008 年秋季大会、盛岡、岩手、2008 年 9 月 20 日―23 日 

40. 高田幸宏，村口正和，櫻井蓉子，野村晋太郎，池田弥央，牧原克典，宮崎誠一，白石賢二，「シリ

コン量子ドットフローティングゲート型メモリの理論的考察」、2008 年秋季第６９回応用物理学会学

術講演会、春日井、愛知、2008 年 9 月 2 日―5 日。 

41. 櫻井蓉子，野村晋太郎，白石賢二，池田弥央，牧原克典，宮崎誠一，「量子ドットフローティングメ

モリの低温における C-V 特性」、2008 年秋季第６９回応用物理学会学術講演会、春日井、愛知、

2008 年 9 月 2 日―5 日。 

42. 李 映勲，永田貴弘，白石賢二，角嶋邦之，岩井 洋，「第一原理計算によるシリコンナノワイヤの

電子構造解析」、2008 年秋季第６９回応用物理学会学術講演会、春日井、愛知、2008 年 9 月 2 日

―5 日。 

43. 山口慶太，大竹 朗，小林賢司，白石賢二 、「MONOS 型メモリにおける SiN 層の N 空孔型欠陥の

原子構造と電子構造」、2009 年春季第 56 回応用物理学関連講演会、つくば、茨城、2009 年 3 月



30 日－4 月 2 日 

44. 大竹 朗，山口慶太，小林賢司，白石賢二、「MONOS 型メモリにおける SiN 層への O 混入の効果

の理論的検討」、2009 年春季第 56 回応用物理学関連講演会、つくば、茨城、2009 年 3 月 30 日

－4 月 2 日 

45. 李 映勲，永田貴弘，角嶋邦之，白石賢二，名取研二，岩井 洋、「引っ張り歪み Si ナノワイヤの電

子構造とバリスティック伝導」、2009 年春季第 56 回応用物理学関連講演会、つくば、茨城、2009 年

3 月 30 日－4 月 2 日 

46. 櫻井蓉子，野村晋太郎，白石賢二，村口正和，遠藤哲郎，池田弥央，牧原克典，宮崎誠一、「Si 量

子ドットフローティングゲート MOS キャパシタにおける過渡電流特性」、2009 年春季第 56 回応用物

理学関連講演会、つくば、茨城、2009 年 3 月 30 日－4 月 2 日 

47. <招待講演> 白石賢二、「LSI 開発の効率化－計算科学的手法による次世代デバイスの高効率製

造－」、08 秋季 半導体プロセスシンポジウム、「32/22nm 以降を見据えたプロセス技術－要素技術

開発の現状と今後の課題を徹底検証－」、東京、2008 年 10 月 3 日。 

48. 白石賢二、小林賢司、石田 猛、奥山 裕、山田廉一、「MONOS 型メモリの電荷蓄積機構の理論

的研究」、応用物理学会、シリコンテクノロジ分科会、第 101 回研究集会「ゲートスタック構造の新展

開：高移動度チャネル技術を中心に」、東京、2008 年 6 月 9 日-10 日 

49. 幸田みゆき、梅澤直人、角嶋邦之、Parhat Ahmet、白石賢二, 知京豊祐, 山田啓作, 服部健雄, 

岩井洋、「価電子揺動 Ce 酸化物を利用した High-k 膜中の固定電荷の抑制」、ゲートスタック研究

会 ─材料・プロセス・評価の物理─、第 14 回特別研究会、三島、静岡、2009 年 1 月 23 日-24 日  

50. 大竹朗、山口慶太、小林賢司、白石賢二、「MONOS 型メモリの電荷蓄積機構の第一原理計算によ

る考察」、ゲートスタック研究会 ─材料・プロセス・評価の物理─、第 14 回特別研究会、三島、静

岡、2009 年 1 月 23 日-24 日 

51. 大毛利健治、松木武雄、石川大、諸岡哲、網中敏夫、杉田義博、知京豊裕、白石賢二、奈良安雄、

山田啓作、「金属／high-k 絶縁膜構造トランジスタにおいて金属結晶が閾値電圧ばらつきに及ぼ

す影響とその抑制」、ゲートスタック研究会 ─材料・プロセス・評価の物理─、第 14 回特別研究会、

三島、静岡、2009 年 1 月 23 日-24 日  

52. 石田猛、手賀直樹、毛利友紀、三木浩史、峰利之、久米均、鳥居和功、村口正和、高田幸宏、白

石賢二、山田廉一、「可変ストレス誘起リーク電流(V-SILC)の機構解析」、ゲートスタック研究会 ─

材料・プロセス・評価の物理─、第 14 回特別研究会、三島、静岡、2009 年 1 月 23 日-24 日  

53. <招待講演> 寒川義裕、秋山 亨、伊藤智徳、白石賢二、柿本浩一、「立法晶 GaN エピ成長にお

ける成長形の制御」、第 38 回結晶成長国内会議、仙台、2008 年 11 月 4 日-6 日 

54. <招待講演> 白石賢二、「チトクローム酸化酵素プロトン輸送の理論計算」、菅野シンポジウム、

「 配位子場の科学に基づく融合科学の創成のために」、つくば、2009 年 3 月 7 日 

55. Yoshihiro Kangawa, Toru Akiyama, Tomonori Ito, Kenji Shiraishi, Koichi Kakimoto, "Theoretical 

study of growth condition of cubic GaN", 第 27 回電子材料シンポジウム、修善寺、静岡、2008 年 7

月 9 日～11 日 

56. <招待講演> 渡部平司、喜多祐起、細井卓治、志村考功、白石賢二、奈良安雄、山田啓作、「金

属電極とHf系高誘電率絶縁膜界面の実効仕事関数変調機構」、第72回半導体・集積回路技術シ



ンポジウム、小金井、東京、2008 年 7 月 10 日-11 日 

 

＜学位論文（修士）＞ 

1) 田中朝紀 「たんぱく質環境下でのプロトン親和性の理論的考察」 

2) 高田幸宏 「2 次元電子ガスー量子ドット結合系の電子構造」 

 

＜学位論文（博士）＞ 

1) 高井健太郎 「Theoretical Study on the Electronic Structure of the  Vacancies in Compressively 

Strained Ge」 

2) 栗田貴宏 「Theoretical Investigation into Atomic and Electronic Structures of Sapphire Surfaces」 
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