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１．研究目的 
本研究課題では、これまで独自に開発してきた量子力学の第一原理電子状態・電気伝導特

性計算コード RSPACE を用い、SiC パワーデバイスの性能向上に貢献できるデータを引き

出すこと、ならびに計算科学手法を用いたデバイスデザイン技術を構築することを目的と

している。 
 
２．研究成果の内容 

SiC を用いたパワーデバイスには、エネルギー問題の解決や国内半導体デバイス産業の復

権に向け、大きな期待が寄せられている。しかし、SiC-MOS 界面でのキャリア移動度が SiC
バルクに対して 10%程度しかなく、Si バルクに対して 90%以上を誇る Si-MOS に比べ、深

刻な欠点となっている。したがって、SiC パワーデバイスの普及には、移動度の向上が急務

である。これまで、SiC-MOS 界面の欠陥準位によるキャリア散乱が移動度低下の原因であ

ることが実験的研究より示唆されている。しかし、どのような界面欠陥がキャリアを散乱す

るのかは定性的な議論しかなく、詳しいことは分かっていない。SiC-MOS の移動度の向上

のためには、界面の電子状態を理解し、制御する必要がある。 
本年度は、SiC-MOS 界面の原子構造とキャリア散乱特性の関係を、RSPACE を用いて評

価した。まず、熱酸化過程のシミュレーションをもとに、酸化中に現れる原子構造がキャリ

ア散乱に与える影響を調べた。SiC は伝導帯端に自由電子的な振る舞いをする特徴的な準位

を持ち、その電子状態は、酸化による酸素原子侵入により顕著に変わる。伝導帯端準位の変

化を起因とするキャリア散乱は、電気的に活性な界面欠陥よりも大きいことを明らかにした。

この結果は、Si デバイスでは散乱因子として考えられてこなかった電気的に不活性な欠陥で

も、SiC デバイスでは活性な欠陥と同程度にキャリアを散乱することを示すものである。 
３．学際共同利用として実施した意義 

RSPACE の伝導計算ルーチンは、電子状態計算ルーチンに比べて 10 倍程度計算コスト

が高い。本学際共同利用では、伝導計算ルーチンに関して、計算機科学分野の研究者のアイ

デアを借りた高速化も行っている。 
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４．今後の展望 
計算機科学分野の研究者との議論により、伝導計算に用いる電極自己エネルギー計算部

の高速計算ルーチンを作成中である。このルーチンを RSPACE に組み込み、伝導計算の更

なる大規模化を目指す。 
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使用計算機 使用計算機に○ 配分リソース※ 

HA-PACS   
HA-PACS/TCA   

COMA 〇 1440 時間 
※配分リソースについては 32node 換算時間をご記入ください。 

 


