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概 要

　トンネル電界効果トランジスタ (TFET)は, 室温下で 60mV/dec以下のサブス

レッショルド係数 (SS)と低いOFF電流を実現が期待できるため, 現在のMOSFET

に代わる新たなスイッチングデバイスとして研究されている. これまで, 様々な半導

体材料を用いたTFETが作製されており, 実際に室温下で 60 mV/decを下回る SS

と 104を超えるON/OFF比を持つ素子が報告されている. しかし, これらのTFET

ではトンネルバリアや移動度が低く, ON電流がMOSFETよりも2桁以上小さい. こ

の問題を解決するため, 近年, 炭素の 2次元材料であるグラフェンをチャネル材料と

して用いたグラフェンTFET(GTFET)が報告されている. グラフェンは, 限りなく

小さい有効質量, 非常に高い移動度, バンドギャップがグラフェンナノリボン (GNR)

幅で制御できる等の特徴を持つ. しかし, 実際に作製されたGTFETでは, ON電流

が < 10 µA/µmで, ON/OFF比が 1桁程しか得られていない. また, GTFETの研

究は萌芽期にあり, 素子設計指針が明らかになっていない.

　本研究では, 既存のMOSFETを超える新奇スイッチング素子GTFETの開発に

向け, 第一原理解析を用いて各素子性能を決定している要因を原子スケールから解

析し, ON電流 > 10 µA/µm, ON/OFF比 > 104, 室温下でSS < 60 mV/decを達成

できる素子設計条件を明らかにすることを目指した. 本研究で解析したGTFETは,

3制御電極によって静電ドーピングを行い, p-i-n構造を形成する. 解析の結果, ソー

ス・ドレイン直接トンネリング, 熱電子リーク, ソースとドレインの擬フェルミ準位

の差の 3つが各素子性能を決定していることが分かった. また, これら全ての影響を

反映させた解析モデルを開発し, 室温下でSS < 60 mV/decを達成するためにGNR

幅 ≤ 8.6 nm (バンドギャップが 120 meV以上), チャネル長 ≥ 43 nmが必要である

ことを明らかにした. ON/OFF比 > 108を達成する場合は, 設計要件がさらに厳し

くなり, GNR幅 ≤ 2.7 nm (バンドギャップが 420 meV以上), チャネル長 ≥ 50 nm

が必要となる. これらの解析結果を基に, 幅の広いGNRを用いた場合の熱電子リー

クの影響を低減するために p-p-i-n-n構造からなる新素子構造を考案し, 70 meVの
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バンドギャップをもつGNRを用いて SS = 53.6 mV/decを室温下で達成できるこ

とを示した. さらに, SSがチャネル領域における伝導帯のバンド構造に依存してい

ることを利用して, p-i-p構造からなるグラフェン共鳴トンネル FET(GRTFET)を

新たに考案し, 同じチャネル長を持つGTFETよりも原理的に低いSSが得られるこ

とを示した. 解析した素子性能を反映させたコンパクトモデルを開発し, GTFET適

用した論理回路の性能を解析した. その結果, NAND回路において既存のMOSFET

やスピンデバイスよりも 2桁以上低い消費エネルギーと 1 ps以下の短い遅延時間を

達成した.

Keywords: グラフェン, グラフェンナノリボン, トンネル電界効果トランジスタ

(TFET), 第一原理解析, サブスレッショルド係数 (SS), ON/OFF比.
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Abstract

Tunnel field effect transistors (TFETs) have been studied as a promising candi-

date for the beyond CMOS era devices due to their low OFF current and a possibility

of the subthreshold swing (SS) below 60 mV/dec at the room temperature. Re-

cently, TFETs based on various semiconductors have been demonstrated and some

TFETs achieved SS of less than 60 mV/dec with high ON/OFF ratio. However,

these TFETs could not achieve sufficiently high ON current (2 orders smaller than

conventional MOSFET) due to the high tunnel resistance and low carrier mobility.

To tackle this low ON current issue, graphene has been proposed as the channel

material. The low effective mass and atomically thin body result in extremely high

carrier mobility, and a finite band gap can be realized by controlling the width of

the graphene nanoribbon (GNR). However, a reported experimental work on the

graphene TFETs (GTFETs) could not achieve the high ON current TFETs (< 10

µA/µm) and an ON/OFF ratio is less than 1 order. Moreover, the design guideline

of device structure has not been reported because the studies of GTFETs is still in

the early stages.

In this work, we aim to clarify the essential factors of device characteristics

from the atomic scale, and also clarify the requirements to achieve high device

performance: ON current > 10 µA/µm, ON/OFF ratio > 104 and SS < 60 mV/dec

at the room temperature. Here, the analyzed devices consists of three top-gates to

form the p-i-n junction by using the electrostatic doping. As the results, we found

that three parameters, such as the source-drain direct tunneling leakage, thermionic

leakage and the difference of the the quasi Fermi levels of source and drain sides,

affect the device characteristics. Consequently, we develop the analytical model of

SS and then clarify the minimum requirements of the device dimension to achieve

the SS < 60 mV/dec: GNR with band gap ≥ 120 meV and channel length ≥ 43
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nm. In order to achieve ON/OFF ratio of 108, GNR with band gap ≥ 420 meV and

channel length ≥ 50 nm are needed. Based on the above results, we propose the

new device structure (consists of the p-p-i-n-n junctions) to reduce the thermionic

leakage, and the SS of 53.6 mV/dec at the room temperature by using the wide

GNR with the band gap of 70 meV. In addition, the graphene resonant tunneling

FET (GRTFET) is also proposed. The steeper SS than GTFET can be expected

in GRTFETs due to the flat band bending in the channel region. From the result

of GTFET simulation, we developed a compact model to evaluate the logic circuit

performance. As a result, GTFET gives two order smaller energy consumption than

conventional MOSFETs and spin devices with the delay of less than 1 psec in the

NAND circuit.

Keywords: Graphene, Graphene nanoribbon (GNR), Tunnel field effect transistor

(TFET), First principle simulation, Subthreshold Swing (SS), ON/OFF ratio.

v



目 次
1 序論 1

1.1 MOSFET . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 1

1.1.1 半導体産業の発展 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 1

1.1.2 MOSFETの構造と動作原理 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 2

1.1.3 スケーリングと微細化の課題 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 2

1.2 トンネル電界効果トランジスタ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 5

1.2.1 beyond CMOS . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 5

1.2.2 TFETの動作原理 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 6

1.2.3 TFETの現状と課題 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 7

1.3 グラフェンの特徴及びグラフェン量子デバイスについて . . . . . . . . . . . . . . 11

1.4 グラフェンへのドーピング . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 13

2 研究目的 15

2.1 本研究の目的 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 15

2.2 本論文の構成 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 16

3 理論 17

3.1 半経験的計算法 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 17

3.1.1 Tight-binding model . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 18

3.1.2 非平衡グリーン関数法を用いた電子密度の計算 . . . . . . . . . . . . . . 20

3.2 グラフェンの電子状態 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 25

3.3 トンネル電流の計算原理 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 30

3.4 解析モデル . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 32

4 GTFETの素子特性 34

4.1 ソース・ドレインバイアス電圧依存性 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 34

4.2 GNR幅依存性 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 37

4.3 チャネル長依存性 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 39

4.4 Constant U(x)スケーリング法 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 41

4.5 素子寸法の要件 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 44

4.6 本章のまとめ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 49

vi



5 新素子構造の提案 50

5.1 熱電子リークの低減 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 50

5.2 グラフェン共鳴トンネル FET . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 52

5.3 本章のまとめ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 54

6 GTFETを用いた論理回路の性能評価 56

6.1 コンパクトモデル . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 56

6.2 Inverter回路 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 58

6.3 NAND回路 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 61

6.4 Ring Oscillator . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 67

6.5 本章のまとめ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 69

7 まとめと今後の課題 70

vii



図 目 次
1.1 ゲート長及び集積数の遷移 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 1

1.2 MOSFETの素子構造 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 3

1.3 ゲート長と電力密度の関係 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 4

1.4 MOSFETの伝達特性 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 4

1.5 新奇スイッチングデバイス . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 4

1.6 各スイッチングデバイスのスイッチング性能 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 5

1.7 TFETの基本構造と動作原理 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 6

1.8 各TFETにおける SSとON/OFF比の関係 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 7

1.9 バルクTFETとNW-TFETの状態密度の比較 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 9

1.10 Core MultiShell (CMS)構造を用いたTFET . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 10

1.11 CMS構造を用いたTFET . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 10

1.12 グラフェンと炭素同素体 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 11

1.13 実験から得られたバンドギャップとGNR幅の関係 . . . . . . . . . . . . . . . . . 13

1.14 Mullerらが試作したGTFET . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 14

2.1 GTFETの動作概念図 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 16

3.1 デバイスモデルにおける電極領域と相互作用領域 . . . . . . . . . . . . . . . . . 20

3.2 グラフェンの結晶構造 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 26

3.3 グラフェンの分散関係 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 28

3.4 エッジ構造によるグラフェンナノリボン (GNR)の分類 . . . . . . . . . . . . . . 29

3.5 Armchair GNRのバンドギャップとGNR幅の関係 . . . . . . . . . . . . . . . . . 30

3.6 トンネル電流の計算原理 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 32

3.7 解析したGTFETの概念図 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 33

3.8 各素子特性の定義 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 34

4.1 伝達特性のソース・ドレインバイアス電圧依存性 . . . . . . . . . . . . . . . . . 35

4.2 異なるバイアス電圧でのバンド構造と透過スペクトル . . . . . . . . . . . . . . . 36

4.3 SS0.1V のバイアス電圧依存性と FBias値の関係 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 36

4.4 素子性能のGNR幅依存性 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 38

4.5 異なるGNR幅でのバンド構造 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 39

4.6 素子性能のチャネル長依存性 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 40

viii



4.7 異なるチャネル長でのバンド構造と SSとの関係 . . . . . . . . . . . . . . . . . . 40

4.8 Constant U(x)スケーリングの概念図 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 42

4.9 Constant U(x)スケーリングに従って設計した場合の素子寸法依存性 . . . . . . 43

4.10 SSのバンドギャップ依存性 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 43

4.11 SSの解析モデルの概略図 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 45

4.12 SSの温度依存性 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 46

4.13 SS − T 曲線の素子構造及びバイアス電圧依存性 . . . . . . . . . . . . . . . . . . 46

4.14 ConstantU(x)スケーリングに基づいた SS − T 曲線の素子寸法依存性 . . . . . . 48

5.1 p-i-n構造での重ドーピング . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 50

5.2 新素子構造 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 51

5.3 新素子構造での伝達特性 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 51

5.4 GTFETにおけるバンド曲がりによる SSの増大 . . . . . . . . . . . . . . . . . . 52

5.5 グラフェン共鳴トンネル FETの素子構造 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 53

5.6 GRTFETとGTFETの伝達特性の比較 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 53

5.7 GRTFETのGate 3長依存性 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 54

5.8 異なるGate 3長における各領域の状態密度 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 55

6.1 NEGFとコンパクトモデルの比較 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 58

6.2 GTFETを適用した Inverter回路 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 59

6.3 寄生容量のオーバーシュートへの寄与 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 59

6.4 Inverter回路における出力波形の負荷特性. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 60

6.5 Inverter回路における回路遅延の負荷容量依存性 . . . . . . . . . . . . . . . . . . 60

6.6 GTFETを適用したNAND2回路 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 61

6.7 GTFETを適用したNAND2回路における出力波形の負荷容量特性 . . . . . . . . 62

6.8 NAND2回路におけるオーバーシュート電圧の負荷容量依存性 . . . . . . . . . . 62

6.9 NAND2回路における回路遅延の負荷容量依存性 . . . . . . . . . . . . . . . . . . 63

6.10 NAND2回路の動的消費エネルギー . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 64

6.11 スイッチング素子の消費エネルギーと遅延 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 65

6.12 GTFETを適用した場合のNAND3回路とNAND5回路の波形 . . . . . . . . . . 66

6.13 5 stage Ring Oscillatorの回路図 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 67

6.14 異なる段数のGNR幅 1.6 nmのGTFETを適用したRing Oscillatorの特性 . . . 68

6.15 異なる段数のGNR幅 2.4 nmのGTFETをRing Oscillatorの特性 . . . . . . . . 68

6.16 遅延時間の段数依存性 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 69

ix



7.1 GTFETと各TFETにおける SSとON/OFF比の関係 . . . . . . . . . . . . . . 71

x



表 目 次
1.1 MOSFETと各TFETのON電流の比較 ([11]の図面をもとに作成) . . . . . . . . 8

4.1 GNR幅の解析で用いた素子構造と電圧設定 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 38

4.2 チャネル長の解析で用いた素子構造と電圧設定 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 41

4.3 Constant U(x)スケーリングに従って設計した素子の寸法と電圧設定 . . . . . . 42

6.1 コンパクトモデルの各パラメーター . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 57

6.2 各GTFETの素子性能 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 57

xi



第1章 序論

1.1 MOSFET

1.1.1 半導体産業の発展

トランジスタは, 1948年にアメリカのベル研究所で開発された. J. Bardeen, W. H. Brattain,

W. B. Shockleyは, 点接触型のトランジスタを用いて, この素子が電流を増幅することを明ら

かにした. 1952年, テキサスインスツルメンツが半導体ビジネスを開始し, 1954年には世界で

初めてとなる Si接合トランジスタが開発された. 1960年に電界効果トランジスタ (Field Effect

Transistor : FET)が, 1963年にはComplementary-Metal-Oxide-Semiconductor(CMOS)が開発

され, 現在に至るまで半導体産業は急速に発展してきた [1],[2]. FETはバイポーラトランジスタ

と比較した場合, 低消費電力や製造過程の簡易性, 集積化が容易等の利点があり, 1970年代から

集積回路にはバイポーラトランジスタに代わり, CMOSが用いられるようになった. そして, 回

図 1.1: ゲート長及び集積数の遷移 [4]. 赤線は 1チップ当たりのトランジスタ数の推移を, 青線

はゲート長の推移を示す.

路の高速度化と高機能化を達成するため, 素子の微細化が進められてきた. この過程で, セルフ

1



アラインプロセスをはじめ, プロセスインテグレーション, low-k絶縁膜, high-k絶縁膜, マル

チゲート電極等の様々な技術が開発された. このような半導体技術の進歩に支えられ, 集積度

は年々向上し, LSIの性能を向上させてきた. 最も使用される集積化の進展を示す指標として,

ムーアの法則がある [3]. これは, 集積回路上のトランジスタ数が 18 か月で 2 倍になるという

法則である. 図 1.1は, MOSFETゲート長と CPU一つ当たりのトランジスタ数の遷移を示す.

1970年代初頭のトランジスタでは, ゲート長が 15 µ m, トランジスタ数が 1チップ当たり 2250

個程度である. 現在では, ゲート長は 10 nmに達し, 100億個以上のトランジスタが 1チップに

集積されている [5].

1.1.2 MOSFETの構造と動作原理

MOSFETは, p型 Si - n型 Si - p型 Si又は n型 Si - p型 Si - n型 Siの接合構造からなる. 前

者は p型MOSFET（PMOS）, 後者は n型MOSFET（NMOS）と呼ばれる. NMOSの基本構

造を図 1.2に示す. NMOSのバンドプロファイルは図 1.2(b)のようになっており, 正のゲート

電圧を印加することで, ゲート領域下のポテンシャルが下がる. OFF状態では, 電子がゲート領

域下のポテンシャルバリアに阻まれ, ソースからドレイン側に移動できない. ON状態では, ポ

テンシャルバリアが低くなるため, 電子がドレイン側に移動できるようになる. ON⇔OFF切り

替えの急峻性を示す指標であるサブスレッショルド係数 (Subthreshold Swing: SS)は, 式 (1.1)

で表され, 低いほど急峻なスイッチングを実現できる.

SS =
∂VG

∂log(Id)
(1.1)

ここで, Idはドレイン電流を示している. MOSFETでは, ドレイン電流がフェルミ分布関数に

従って増加するため, 室温下で SSを 60 mV/dec以下にできない.

1.1.3 スケーリングと微細化の課題

これまでCMOSは, スケーリングファクター kを用いるデナードスケーリングに従って微細

化されてきた. 一方, 集積回路では, このMOSFETの微細化に伴い, OFF状態での消費電力

(リーク電力)の増大が深刻な問題となっている. 図 1.3は, MOSFETのゲート長と電力密度の

関係を示したものである. ON状態における消費電力 (ダイナミック電力)は, 集積度が上がると

回路自体の温度が上昇するため, 微細化するほどに緩やかに増加している. これに対し, リーク

電力は微細化に伴って急激に増大していく傾向にあり, 10 nm付近ではリーク電力がダイナミッ

2



図 1.2: n型MOSFET. (a) 素子構造, (b) バンドプロファイル. EFSとEFDはソース及びドレイ

ン領域のフェルミエネルギー, VGはゲート電圧, Fs(E)はフェルミ分布関数を示している. 橙色

の球は電子を示している.

ク電力と同等になっている. 従って, さらに微細化が進んだ場合, 大規模集積回路の消費電力が

さらに大きくなっていくことが予想される.

集積回路におけるリーク電力は, MOSFETの伝達特性のサブスレッショルド領域で支配され,

スイッチング性能の指標である SS とオフリーク電流によって決定される. しかし, MOSFET

では SSが 60 mV/dec以下にすることができない. これは, 集積回路の更なる性能向上を達成す

るためには, これまでのようなMOSFETやCMOSの微細化のみによる集積回路の性能向上に

は限界が来ていることを示しており, 更なる回路性能の向上を果たすためには, MOSFETのス

イッチング性能の限界を超えるスイッチング特性をもつ新奇スイッチングデバイスが必要とな

る. 図 1.5は, 代替え素子に求められられる素子性能を示しており, 限りなく 0に近い S係数, 非

常に小さいオフリーク電流, MOSFET以上のON電流等の特徴を持つことが望まれていること

が分かる.
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図 1.3: ゲート長と電力密度の関係 ([6]の図を基に作成. 赤線はゲート長とリーク電力の関係

を, 青線はゲート長とダイナミック電力の関係を示す. )

図 1.4: MOSFETの伝達特性

図 1.5: 新奇スイッチングデバイス

に望まれる理想的な伝達特性 　
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1.2 トンネル電界効果トランジスタ

1.2.1 beyond CMOS

図 1.6は, MOSFETと各スイッチングデバイスの SSを示したものである. SSに注目した場

合, トンネル電界効果トランジスタ (Tunnel FET : TFET)や Impact ionization MOS (IMOS),

Nano Electro-Mechanical FET(NEMFET)がMOSFET の代替となる新奇スイッチング素子の

重要な候補であることが分かる. IMOSは, S係数は 5 mV/decと非常に低く, 150 µ A/µ m程の

ON電流が得られている [7]. しかし, 高いバイアス電圧が必要であり, OFF電流が他のデバイス

よりも高くなる傾向にある. また, 素子の微細化が容易ではないという課題もある. NEMFET

は, SSが 1 mV/dec以下となるデバイスが報告されている [9]. しかし, NEMFETには, ヒステ

図 1.6: 各スイッチングデバイスのスイッチング性能 ([7]-[9]を基に作成)

リシス特性, 素子のインテグレーション, 高い閾値電圧等の課題がある. これらに対し, TFET

では, 低いバイアス電圧で動作でき, SS = 3.8 mV/decという良好なスイッチング特性が報告

されている [17]. また, TFETのバンド構造により低いOFF電流が得られる.
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1.2.2 TFETの動作原理

図 1.7(a)と 1.7(b)に n型TFET及び p型TFETの基本素子構造を示す. TFETは, p型領域

と真性領域, n型領域からなり, 真性チャネルの上部にゲート電極を配置した構造をもつ. n型

TFETの動作原理を図 1.7(c)と 1.7(e)に示す. n型TFETは, ゲート電圧によって p型ソースの

価電子帯と真性チャネルの伝導帯の間に起こるバンド間トンネリングを制御して電流を変調す

る. SSはバンド間トンネル電流の変調効率で決定されるため, 原理的に SS < 60 mV/dec が可

能となる [8]. またオフリーク電流には, ソース・ドレイン間直接トンネリング (S-Dトンネリン

グ)リーク電流と熱電子リーク電流がある. 前者は, p型ソース領域から n型ドレイン領域へ直

接トンネルすることで起こる. TFETにおいて S-Dトンネリングリークは, チャネル領域のポ

図 1.7: TFETの基本構造と動作原理. (a), (b) n型TFETと p型TFETの素子構造. (c), (d) n

型TFETと p型TFETのOFF状態でのバンド構造, (e), (f) n型TFETと p型TFETのON状

態でのバンド構造. EFS/FDとFS/Dは, ソース又はドレイン領域でのフェルミエネルギーとフェ

ルミ分布関数を示す. (c), (d)の赤線は熱電子リークを, 緑線は S-Dトンネリングを示している.

テンシャルバリアU(x)によって指数関数的に低減される. 後者は, キャリアがソースから p型
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領域の伝導帯を介してドレイン側に流れることで起こる. 熱電子リーク電流は, ソース側のフェ

ルミ分布関数 FSに依存しており, TFETでは p-i-n構造によって熱電子リーク電流が p型領域

のバンドギャップによって低減される. これらにより, TFETでのオフリーク電流は, 非常に小

さくなる. p型TFETの場合は, n型TFETと構造が対称になり, n型領域とチャネル領域の間

のバンド間トンネリングでスイッチングする.

1.2.3 TFETの現状と課題

[TFETの現状と課題] 2004 年, J. Appenzellerらは CNTをチャネル材料に用いた TFETを

作製し, 初めて室温下で 60 mV/decを下回る SSを達成した [10]. その後, 図 1.8に示すように,

現在までに様々な半導体を用いてTFETが作製されてきた [11]-[34]. 実際に SS < 60 mV/dec

が室温下で得られている. 近年では, M. KimらがGe/sSiを用いたTFETにおいて, 28 mV/dec

の SSとON/OFF比 107を達成した. しかし, これらの急峻な SSや高いON/OFF比が得られ

ている一方で, 表 1.1に示すように, 高いON電流を得られていないという大きな課題がある.

図 1.8: 各TFETにおける SSとON/OFF比の関係 [10]-[34]([11]の図面をもとに作成)
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表 1.1: MOSFETと各TFETのON電流の比較 ([11]の図面をもとに作成)

MOSFET InGaAs InAs Ge/sSi SiNW

ON電流 (µA/µm) ～1000 10 ～1 < 0.1 1.2

TFETのON電流は, WentzelKramersBrillouin (WKB)近似より [35],

Id =
2q

h̄
TWKB × kBT × ln[

1

2
(1 + cosh

VBias

kBT
)] (1.2)

TWKB = exp(−
4WT

√
2mEg

3h̄
) (1.3)

で表される. 式中の q, h̄, kBT , VBiasは, 電子素量, 換算プランク定数, 熱力学的温度, バイアス

電圧を示している. m, Eg, WT は, 有効質量, バンドギャップ, トンネル距離を示しており, これ

らのパラメータはチャネル材料によって変わる. このON電流の問題を解決するため, III-V化

合物半導体やヘテロ接合を用いて, 有効質量やバンドギャップを低減する取り組みが行われてき

た [36]. また, トンネル距離を短くするため, ナノワイヤ (NW)を用いたTFETが研究されてい

る. NW-TFETでは, スクリーニング長 (トンネル距離とほぼ同じ長さ)がバルクのTFETのも

のよりも短くなる. バルクのTFETのスクリーニング長は,

λBulk =

√
ϵ0ϵSiKBT

q2N
+

√
ϵSi
ϵox

toxtSi (1.4)

で表される. ここで, ϵ0, ϵSi, ϵox は, それぞれ真空, Si, 絶縁膜の誘電率を示す. tox, tSi は, 絶

縁膜と Si層の厚さを示す. Nは, ソース領域へのドーピング濃度を示している. これに対し,

NW-TFETでは,

λNW ≈
√
ϵNW

ϵox
toxtSi (1.5)

となる. ϵNW は, NWの誘電率である. バルクの TFETでは, ソース領域のスクリーニング長

(右辺第一項)とチャネル領域のスクリーニング長 (右辺第二項)の和でスクリーニング長が表さ

れる. NW-TFETでは, チャネル領域のスクリーニング長が支配的になるため, バルクのTFET

よりも短いスクリーニング長となり, トンネル電流が増大する. また, NW-TFETでは, 1次元的

な状態密度 (DOS)が得られ, これによりバルクのTFETよりも急峻な SSが期待できる. バルク

のTFETでは, 図 1.9(a)に示すようにDOSが
√
Eに比例している. このため, チャネル領域の

伝導帯をポテンシャル変調していった場合に, トンネリングできる電子が
√
Eに従って増大し

ていく. 一方, NW-TFETでは, 図 1.9(b)に示すようにDOSが 1/
√
Eに従う. このため, チャネ
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ル領域の伝導帯をポテンシャル変調していった場合には, バンド端でDOSにテイルが現れない

ため, バンド間トンネリングによる電流が急峻に立ち上がる. これは, DOSスイッチと呼ばれる

[36]. これらに基づいて, III-V化合物半導体を用いたNW-TFETの研究が進められている. K.

図 1.9: バルクTFETとNW-TFETの状態密度の比較

Tomiokaらは, 様々な III-V化合物 (InGaAs, InP, InAlAs)を層状に成長させたCore-MultiShell

(CMS)構造をもつNW-TFETを開発し, > 100 µA/µmのON電流を達成した [37]. しかし, SS

が 75 mV/decとなった. この高い SSは, Siとの接合界面や III-V化合物半導体同士の間に形成

されるトラップ準位に起因している. また, 高いON電流を得るためにはソース側の Siのドー

ピング濃度を高くする必要があり, III-V化合物半導体のバンドもこの影響を受け, チャネル領

域のバンドが大きく傾いてしまう. トンネル距離の変化は, チャネル領域のバンド曲がりに依存

しており, 傾きが大きいほど SSが大きくなる [27]. このため, III-V化合物半導体のNWを用い

た TFETでは, 高いON電流が得られるが, トラップ準位や高ドーピングによって SSとOFF

電流が増大してしまうという課題がある. 高ドーピングによるチャネル領域のバンドへの影響

については, NWの直径を小さくすることで低減できると考えられるが, 各 III-V化合物半導体

の層を形成するため, 一定以上細くすることは容易ではないと考えられる.

このように, SS < 60 mV/decを達成できるTFETでは, MOSFETと同等のON電流が得ら

れていない. したがって, TFETのON電流を向上するためには, 既存の半導体材料とは異なる

特性を持つ, 新しいチャネル材料が必要であると考えられる.
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図 1.10: Core MultiShell (CMS)構造を用いた TFET[37]. (a) CMS構造をもつナノワイヤの

概念図. (b) Bright-Field Scalling TEMによる描図. (c) CMS内部のバンドダイアグラム. (d)

CMS構造を用いた TFETのバンドダイアグラム. Si側がソースであり, n型 III-V化合物半導

体側がドレインにつながっている.

図 1.11: CMS構造を用いたTFET[37].
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1.3 グラフェンの特徴及びグラフェン量子デバイスについて

　 Shockleyらの点接触型トランジスタは, 半導体基板材料にGeを用いて作製された. そして,

1954年にテキサス ·インスツルメンツ社によりSi接合型トランジスタが開発されて以降,半導体

基板材料はGeからSiへと移り変わり,現在に至るまでSiが半導体産業の要としての役割を果た

してきた. しかし, 1.1.1で述べたように, ムーアの法則に基づいて微細化されてきたMOSFET

では, これ以上の微細化による集積回路の性能向上が困難である. また, 1.1.2で示したように,

Siを含め, 現在の TFETに用いられている半導体材料では, 高いON電流が得られないことが

課題となっている. そこで, 本研究では, TFETにおけるON電流の問題を解決するため, 半導

体基板材料としてグラフェンを用いることを考案した. グラフェンは, 炭素原子一層からなる 2

次元材料であり, その電子構造に由来した特異な物性を示す. グラフェン以外の炭素同素体とし

て, フラーレンやグラファイト, カーボンナノチューブ (CNT), カーボンナノホーン (CNH), ダ

イヤモンドが挙げられる. グラフェンは, これらの基本となる構造であり, sp2炭素原子が平面

内でハニカム状に共有結合した結晶構造をとる. グラフェンが, 球状になったものがフラーレン

であり, 筒状やパラボラ状になったものがCNTとCNHである.

図 1.12: グラフェンと炭素同素体. (a)グラフェン. (b)フラーレン. (c)カーボンナノチューブ.

(d)グラファイト.
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フラーレンは, 1985年に H. W. Kroto, R. E. Smalley, R. F. Curl らによって発見された. フ

ラーレンは, 科学的にも物理的にも様々な性質を持っている. 大量に合成でき, 安価であるため,

fillerと呼ばれるプラスチックにフラーレンを混ぜた材料や, 分子間結合の小ささを利用するこ

とで潤滑剤やワックスの添加剤として利用されている [39]. その他, 医薬品や有機薄膜太陽電池

等の多くの分野に利用されている [40]. CNTは, 1991年に日本電気株式会社の飯島澄男によっ

て発見された [41]. CNTは, フラーレンの大量合成法での 2本の炭素棒電極間のアーク放電に

よって陰極側の炭素棒状に堆積していた煤の中から発見された. 応用例としては, 小型燃料電

池やトランジスタ, 炭素複合材料等が挙げられる. また, CNHも 1998年に飯島澄男によって発

見された. CNHは, チューブの先端が閉じており, 牛の角のようなグラフェンが, いが栗状に集

まったものである [42]. こちらは, 吸着剤や触媒, 燃料電池の電極材料に応用されている. 一方,

複数層グラフェンの各層間については, ファンデルワールス力で結合している. 多数のグラフェ

ン層が重なったものは, グラファイトと呼ばれる. グラファイトは, 古くから研究されている材

料の一つであり, 固体物理の教科書にも取り上げられている. 鉱物や石油等が得られ, 耐熱性や

導電性, 潤滑性に優れている.

グラフェンは, 1962年にH. P. Boehm, A. Claussらによって理論的に存在が示されたが, 実

際に単層のみを取り出す技術はなかった [43]. 2008年, マンチェスター大学の A. Geim と K.

Novoselovは, 高配向熱分解黒鉛 (High Oriented Pyrolytic Graphite : HOPG)を粘着テープを

用いて剥離し, 単層グラフェンが容易に得られることを示した [44]. この方法は, 機械的剥離法

と呼ばれる. 以降, グラフェンに関する研究は急増し, CVD成長法や CNTを切り開いて得る

方法等の作製法についても報告されている [45], [46]. グラフェンは, 電気的, 機械的, 熱力学的

にも優れた材料である. 半導体材料としてグラフェンを見た場合, 室温下において 200,000 cm2

・V −1・S−1ほどの非常に高い移動度を持ち, 柔らかく透明, 微細加工が容易であるという利点を

持つ [47]. 平面シート状のグラフェンは, ゼロギャップ半導体であるので, バンドギャップを持た

ない. しかし, ナノリボン加工したグラフェンナノリボン (GNR)はバンドギャップを持ち, GNR

幅によりこのバンドギャップの大きさが変化することが報告されている [48]. GNR幅とバンド

ギャップの間には, 以下のような関係があることが実験結果より導き出されている.

Eg =
α

W
· exp(−β

W
) (1.6)

α = 2eV · nm

β = 0.026nm−1

図 1.13はグラフェンチャネル幅とバンドギャップの関係を示しており, GNR幅を変えること

で小さいところでバンドギャップを制御できるという利点があることがわかる. これらの利点
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図 1.13: 実験から得られたバンドギャップとGNR幅の関係 ([48]の図を基に作成). 図中のパラ

ボラはGNRの分散関係を示す.

から, グラフェンはトランジスタやガスセンサ等の様々な量子デバイスへの応用が期待されて

いる. グラフェンFETにおいては, 2012年にカリフォルニア大学ロサンゼルス校が遮断周波数

427GHzが得られるデバイスを作製している [50]. このデバイスは量産可能な高品質グラフェン

を用いているため, 生産性にも優れている. したがって, これらの利点とデバイスの作製報告例

から, グラフェンをTFETに応用した場合には, ON 状態で高いトンネル電流を実現できる可能

性があると考えられる.

1.4 グラフェンへのドーピング

　グラフェン TFET (GTFET)の研究は, 萌芽期にあり, 実験的な研究報告は非常に少ない.

GTFETを実現するにあたり, p-i-n構造を形成するためのドーピング方法が問題となる. 既存の

MOSFETやTFETでは, 化学的なドーピングによって p-i-n構造を形成する. しかし, グラフェ

ンの場合は, 炭素原子間の σ結合が強く, 他の原子をドーピングすることが難しい [51]. また, 化

学的ドーピングをした場合, 周期性の乱れや欠陥が形成されてしまい, 移動度の低下やキャリア

散乱が起こる. これに対し, 静電ドーピングでは, これらの化学的ドーピングで発生する問題を
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回避できる. 静電ドーピングを用いた先行研究の一つとして, M. Mullerらが作製したGTFET

がある. このデバイスは, GNR幅 30 nmのグラフェンを用い, Mullerらがゲート構造として埋

め込み型 3制御電極を用いている. Mullerらは, 2つのゲート電極で n型, p型に化学ポテンシャ

ルを固定し, バックゲートでチャネルの化学ポテンシャルを設定することで p-i-n構造を形成で

きることを報告している [49]. また, ドーピング電圧を変えることで, n-p-p, n-n-p, p-p-n, p-n-n

　

図 1.14: Mullerらが試作したGTFET[49]. (a)作製されたGTFETの構造と断面 SEM図. (b)

T = 25 Kにおけるドレイン電流のゲート電圧とドーピング電圧 (図中ではサイドゲート電圧)

による変化を示したスペクトラム図. (c) 測定されたGTFETの伝達特性.

構造を形成できることを明らかにした. Mullerらの作製したデバイスでは, GNR幅が広いため

にバンドギャップが小さく, ON/OFF比が低い. 1.1.3の (1.7)式より, GNR幅が 30 nmのバン

ドギャップは 67 meV以下であり, 非常にギャップが小さいことが分かる. バンドギャップが小

さすぎると, トンネル障壁が小さくなり, OFF電流が高くなる. これにより, ON/OFF比が小

さくなる. また欠陥がある場合には, 電子が散乱されるためにON電流が小さくなり, ON/OFF

比が小さくなる. エッジ構造では, 金属的性質を持つ Zigzag型GNRの比率が高いと, OFF電流

が高くなる. これらの要因が素子性能に対し, どのような影響を与えているかについては詳細

な解析が行われていないため, 正確な原因は分かっていない. その他の先行研究においても同様

で, アトムスケールでの動作原理や素子構造による影響等について, 詳細に解析されていない.

したがって, 現在はGTFETの設計指針が明らかになっていないため, その素子性能限界につい

ても不明確である.
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第2章 研究目的

2.1 本研究の目的

　これまでに, 本研究室では約 6.6 nmの GNR幅を持つグラフェン FETを作製し, その電気

特性を測定している [52]. このGNRは, 水素シルセスキオキサン (Hydrogen SilsesQuioxane :

HSQ)と酸素プラズマエッチングを用いて, 細線に加工したものである. このデバイスでは, 非

常に細いGNRが出来たが, エッジラフネスの影響が大きくなり, GNRが量子ドット的に振舞っ

てしまうことが分かった. このため, 幅数 nm以下のGNRを用いた場合のデバイス本来の動作

や素子性能限界に関しては, 現在の実験的手法で検証することは容易ではない.

　そこで本研究では, 従来の Si-MOSFETの理論限界を超えるスイッチング特性を実現できる

新原理素子グラフェントンネルトランジスタ (GTFET)の開発に向け, 以下の項目を明らかにす

ることを目指した.

1. GTFETの動作を原子スケールから解析し, 素子性能を決定しているパラメータを明らか

にする.

2. これを基に, 既存の TFETよりも高い ON電流 (>10 µA/µm), 108以上の ON/OFF比,

SS < 60 mV/decを達成するために必要な条件を明らかにする.

3. 論理回路に適用した場合に期待できる回路性能を明らかにする.

近年, WKB近似を用いたGTFETの研究がされており, 優れた素子特性が得られることが報告

されている [53]. しかし, WKB近似では価電子帯上端と伝導帯下端のエネルギーのみを考慮

しており, DOSについては考慮していない. 1.2.3で述べたように, DOSによって SSが変化す

るため, 第一原理解析を用いて素子特性を解析する必要がある. また素子寸法の小さい TFET

では, OFF電流において S-Dトンネリングによるリーク電流が支配的になることが報告されて

いる [54]. p型領域とチャネル領域の接合領域, チャネルと n型領域の接合領域に Induced gap

stateが現れる [32]. これらの影響を考慮するためには, 各ゲート電圧印加時のポテンシャルバ

リアU(x)を精度良く求める必要がある. しかし, WKB近似ではU(x)を簡単なモデルで近似し

て求めており, Induced gap stateを考慮したモデルについては報告されていない. このため, よ

り精度良くGTFETの素子特性を解析するためには, 第一原理解析を用いる必要がある.
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図 2.1: GTFETの動作概念図. (a) OFF状態. (b) ON状態. 図中のパラボラは各領域のグラ

フェンの分散関係を, 小さい粒は電子を示している.

2.2 本論文の構成

　本論文の構成をここに記す. 第 1章, 2章では, 本研究の全体的な背景, 研究目的を述べた. 第

3章では, 主にグラフェンが持つ電子構造や第一原理解析, 解析したGTFETの構造について述

べる. まず, グラフェンの電子構造では, グラフェンが持つ電子状態について, 数式を用いて説

明していく. そこから, グラフェンが高速な電子速度やディラックコーンを持つ理由を解説し

ていく. 第一原理解析についての項では, まず Tight-binding model, 非平衡グリーン関数法に

関する理論を説明する. 次に, 本研究で用いた, Landaur·Büttikerの式によるトンネル電流の計

算原理を記した後, 本研究で用いたGTEFTモデルについての説明を行う. 第 4章では, 幅の狭

いGNRチャネルを用いたGTFETの素子性能を解析し, そのソース・ドレインバイアス電圧

依存性, GNR幅及びチャネル長依存性について述べる. その後, GNR幅とチャネル長依存性の

解析結果を基に考案した, Constant U(x)スケーリング法について説明する. さらに, SS < 60

mV/decとON/OFF比≥104を達成するために必要な素子寸法について述べる. 第 5章では, 新

たに考案した素子構造について説明する. 第 6章では, GTFETを論理回路に適用した場合の回

路性能について述べる. 第 7章で本研究の成果をまとめ, 今後の課題について述べる.
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第3章 理論

3.1 半経験的計算法

　量子力学は, 1900年にM. Plankが黒体放射問題に対する解法として提示した, プランクの

法則に端を発している. Plankは, この式において, はじめてエネルギー量子仮説という考えが

導入され, 以降, 量子力学の研究が世界中で注目されるようになった. 量子力学の研究が進む

につれ, 第一原理計算の基礎となる, 自由電子近似や Blochの定理などが生み出された. また,

Augumented Olane Wave法 (APW法)やグリーン関数法 (Korringa・Kohn・Rostocker : KKR

法), 密度汎関数法 (Density Function Theory : DFT)等の計算手法が開発され, 物質の中で起

こっている現象が分かるようになった [55]. 当初, 計算科学は一般にあまり広がらなかった. し

かし, 半導体産業においては, 1950年以降に, 1.1.1で述べたように集積回路内のデバイスの微

細化が進み, ナノスケールやアトムスケールにおける量子現象の影響を無視することが出来な

くなった. このため, 量子力学に基づいて物質の様々な性質をアトムスケールで解析できる計算

科学がデバイスの研究に用いられるようになった. そして, 現在ではコンピュータや計算手法,

プログラムの発展により, 理論や実験と並び, 第三の科学とも呼ばれる分野にまで発展した. 計

算手法は, 第一原理計算と半経験的計算に分けることが出来る. 第一原理計算は, 実験的なパラ

メータを用いず, 格子定数や結晶内における原子配置などの基本的なパラメータにより, 物質の

様々な性質を明らかにする手法である. 中でも, DFTは, 分子や固体, 生体分子, 機能性分子, ク

ラスター等の様々な系を解析できるため, 現在に至るまで計算科学分野を牽引してきた [56]. し

かし, DFTは多くの系に対して精度が高い解析が可能であるが, 計算コストが高く, 数百～数千

原子までしか計算が出来ない. 一方, 実験値パラメータを用いて計算を高速化する半経験的計

算法がある. このため, 計算コストが低く, DFTの数倍の原子数を扱える. また, パラメータに

よっては, DFTよりも高精度な解析が可能な場合もある [57].

GTFETでは, 1.1.4で述べたように最適な構造やアトムスケール動作メカニズム, 素子性能の

理論限界を明確にするためには, 様々な構造や条件について解析する必要がある. そのため, 本

研究では半経験的手法が最適であると判断した.
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3.1.1 Tight-binding model

原子や分子, クラスタ (原子集団)等の物性を明らかにするためには, それらの Schrödinger方

程式を解く必要がある. しかし, 水素原子以外に厳密に方程式を解くことは出来ない. そのため,

この方程式を解く過程で断熱近似や独立電子近似, 有効質量近似等の様々な近似を用いる必要

がある. それらの近似方法の中に, 1928年に F. Blochにより考案された Tight-Binding近似が

ある. Tight-Binding近似は, 平面波の代わりに自由原子の波動関数を用い, 最近接原子へのホッ

ピングのみを考慮する近似方法である. DFTなどでよく用いられるLocal Combination Atomic

Orbitals (LCAO)法も Tight-Binding近似と同じく, 原子の波動関数を用いる. しかし, 固体結

晶を LCAO法で表現しようとした場合, 数千～数万個単位の原子のそれぞれの軌道を線形結合

するため, 同じく数千～数万個に及ぶ係数を求めなければならない. この近似を用いた計算法の

例として, 1個の原子を含んだ立方晶を考える. このとき, Schrödinger方程式は, 以下のように

なる.

− h̄2

2m
∆ϕ+ E − U(r⃗)ϕ = 0 (3.1)

ただし, U(r⃗)は自由原子のポテンシャルである. この原子が集まり, 結晶を形成する. ここで,

隣接原子間の波動関数の重なりが小さい場合には, 格子ベクトル lのイオンが作るポテンシャル

を U(r⃗ − l⃗)で近似できる. 結晶ポテンシャルは, これらを結晶全体に足し合わせることによっ

て, 以下のように表せる.

V (r⃗) =
∑
l

U(r⃗ − l⃗) (3.2)

これより, 結晶内を移動する伝導電子における Schrödinger方程式は, 以下のようになる.

− h̄2

2m
∆Ψ+ [E − V (r⃗)]Ψ = 0 (3.3)

Tight-Binding近似では, 周期ポテンシャル場 V (r⃗)を運動している電子の波動関数Ψ(r⃗)を原子

の波動関数 ϕ(r⃗)の重ね合わせで表される. また, Blochの定理を満たすので,

Ψ(r⃗) =
∑
l

exp(i⃗k · l⃗)ψ(r⃗ − l⃗) (3.4)

となる. 任意の単位格子にある j番目の原子の波動関数 ψj(r⃗)と, そこから格子ベクトル lだけ

離れた別の単位格子の j番目の原子の波動関数 ψ′
j(r⃗)には, 次のような関係がある.

Φj(r⃗) = exp(i⃗k · l⃗)ψj(r⃗ − l⃗) (3.5)
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これらより, 全ての単位格子における j番目の原子の波動関数をN 個足すと,

Φj(k⃗, r⃗) =
N∑
l

exp(i⃗k · l⃗)ψj(k⃗, r⃗ − l⃗) (3.6)

のようになる. ここで, Φj(k⃗, r⃗)を基底とすると, 固体結晶の波動関数 ψj(k⃗, r⃗)は, その線形結合

として, 次のように表せる.

Ψj(k⃗, r⃗) =
n∑

j=1

CjΦj(k⃗, r⃗) (3.7)

これより, 原子軌道の個数だけあった係数が, 一つの原子の個数 nまで減らすことが出来る.

次に, Tight-Binding近似による Schrödinger方程式の解法を示す. まず, 一電子に対する

Schrödinger方程式の両辺に Φ∗を左から掛けて全空間の積分をとると, 次のようなエネルギー

Eを求められる.

HΨ = EΨ∫
Ψ∗HΨdr⃗ = E

∫
Ψ∗Ψdr⃗

E =

∫
Ψ∗HΨdr⃗∫
Ψ∗Ψdr⃗

(3.8)

ここで, (8)式を代入し, 行列要素Hjj′(k⃗), Sjj′(k⃗)を導入すると, 次式が得られる. ここで, Hjj′

はそれぞれの原子軌道間のクーロン積分を, Sjj′は重なり積分を表している.

Hjj′(k⃗) =
∫

Ψ∗HΨdr⃗

Sjj′(k⃗) =
∫

Ψ∗Ψdr⃗

E =

∑n
j,j′=1Hjj′(k⃗)C

∗
jCj∑n

j,j′=1 Sjj′(k⃗)C∗
jCj

(3.9)

Eが極小となる場合は, EをCjで偏微分して 0となるときであるので,

∂E

∂C∗
j

=

∑n
j′=1Hjj′(k⃗)Cj′∑n

j,j′=1 Sjj′(k⃗)C∗
jCj′

−
∑n

j,j′=1Hjj′(k⃗)C
∗
jCj

(
∑n

j,j′=1 Sjj′(k⃗)C∗
jCj)2

n∑
j′=1

Sjj′(k⃗)Cj′ = 0 (3.10)

となる. ここで,
∑n

j,j′=1 Sjj′(k⃗)C
∗
jCj を両辺にかけ, (3.9)式を利用すると, 以下のように変形で

きる.

n∑
j′=1

Hjj′Cj′ = E
n∑

j′=1

Sjj′Cj′ (3.11)

この式において, n列ベクトルCと n × n正方行列H, Sを次のように定義する.

C =t (C1, C2,・・・, Cn), H = Hjj′ , S = Sjj′
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この定義を用いて, (3.11)式を変形し, C ̸= 0となるような解を得るには, 次式のようにならな

ければならない.

|H − ES|C = 0 (3.12)

この式は, 永年方程式と呼ばれる. この方程式を解くことで, 波数 k⃗に対する, それぞれのエネ

ルギー準位を求めることが出来る. Tight-Binding近似では, このHjj′と Sjj′を適当な距離の関

数とおき, 固有値問題を解くだけでバンド構造を解析することが出来る. ただし, 精度は, これ

らのパラメータの値によって変動する. なお, このTight-Binding methodのセクションでは, 参

考文献として [58]と [59]を用いた.

3.1.2 非平衡グリーン関数法を用いた電子密度の計算

アトムスケールでの素子性能解析は, 素子における量子現象を明らかにし, それらを基にデバ

イスの開発・改良を行う目的としている. 通常, イオンの運動はボルン・オッペンハイマー近似

により, 古典力学的に取り扱えるように出来る. Schrödinger方程式におけるイオンポテンシャ

ル V は, 電子系のエネルギーE0に依存している. しかし, 電子が持つエネルギーを求めるため

には, 多体系の Schrödinger方程式を解く必要がある. この場合, Hの電子間の静電斥力ポテン

シャル項により生じる各電子の相関により複雑になってしまい, 厳密に解くことが出来なくなっ

てしまう. よって, 解が得られるようなモデルに置き換える近似が必要となる. ここで, 遮蔽近

似を導入し, デバイスを電極領域と相互作用領域に分けた系 (開放系)を考える.

図 3.1: デバイスモデルにおける電極領域と相互作用領域　左右のブロックはそれぞれソースと

ドレイン電極を示している.

電極領域のポテンシャルエネルギーは, 電子の運動が原子集団のHamiltonianによって表される
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ため, バルク系と同じになっている. ここで, ソースの化学ポテンシャルを µL, ドレイン側の化

学ポテンシャルを µRとする. ソース・ドレイン電圧 VDSにより, 二つの電極の化学ポテンシャ

ルは, 次のように表される.

µL − µr = −qVDS (3.13)

qは, 電子素量を示す. この式は, 二つの電極の化学ポテンシャルの差により, 電子がソース側

からドレイン側へと常に移動していることを示している. ソース・ドレイン電圧を印加した場

合には, 系が非平衡状態となってしまい, 一つのフェルミ分布関数で電子分布を表現することが

出来なくなる. 電子密度を決めるためには, 固有状態を全て明らかにした上で, それぞれの状態

の占有数を求めるため, 各状態を左右どちらか一方の電子溜まりに割り当てる必要がある. 電

子の固有状態を左右への進行波に分けるため, 境界条件に電極領域の結晶運動量 h̄kL(R)を利用

し, それぞれのエネルギーに対応する Schrödinger方程式の解ΨkL(ε)とΨkR(ε)を求める. ここ

で, ΨkL(ε)とΨkR(ε)は散乱状態を示している. 入射した Bloch波は, 相互作用領域において弾

性散乱を起こし, 反射波と透過波に分かれる. この散乱状態は, 井戸型ポテンシャルでの透過係

数を求める際に用いる散乱状態と同じ計算方法で求めることが出来る. 散乱状態を求めた後, 電

子密度を次式により計算する.

n(r⃗) =
∑

kL,kR

[|ψkL|2nF (εkL − µL) + |ψkR |2nF (εkR − µR)] (3.14)

この式において, nF はフェルミ分布関数を, kLと kRは各電極の結晶運動量を, εkLと εkRは各電

極における散乱状態に対応するエネルギーを示している. 散乱状態を求めるには, 孤立した系や

周期をもつ系における電子状態の解析に利用されてきた解析方法とは別の解析方法が必要とな

る. 散乱状態の計算に対しては, 近年の研究により, 有効なアルゴリズムが開発されている. し

たがって, (3.14)式から電子密度を求める場合には, 結晶運動量の総和をどのような方法で正し

く評価するかが重要な焦点となる. この問題については, 非平衡グリーン関数 (Non-Equilibrium

Green’s Function : NEGF)を定式化することにより解決が可能である.

まず, 平衡状態のデバイスの場合の電子密度の導出を行う. 有限個の基底関数で波動関数を展

開して, Hamiltonianを行列の各要素に適用させ, それぞれを電極領域と相互作用領域に分けて

いく. このとき, Hamiltonianは, 以下のように表される.

H̄ =


H̄LL H̄LI 0

H̄IL H̄II H̄IR

0 H̄RI H̄RR

 (3.15)
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ここで, H̄LL, H̄II , H̄RRはそれぞれの領域の Hamiltonianを, H̄IL, H̄IH̄ILはソース及びドレイ

ン電極領域と相互作用領域のカップリング項を示している. また, 各要素の上部にある線は,

これらが行列であることを示している. この Hamiltonianに対応する固有状態は, 散乱状態

ψkL(ε), ψkR(ε)である. 電子密度は, 占有された全ての固有状態の総和によって求めることが可

能である. 次に, Green関数を用いて, 電子密度の計算を行う. この方法では, 散乱状態の計算を

行う必要がなくなる. 電荷密度をGreen関数によって計算するためには, スペクトル密度演算

子 ˆρ(ε)と電子の密度行列 D̂を導入する必要がある. 完全系の基底でスペクトル密度演算子の対

角和をとると, 電子密度は次式のように求められる.

n(r⃗) = TrD̂ (3.16)

エネルギーに対して電子密度を分解したものがスペクトル密度であるため, 占有されているエ

ネルギー状態の総和から全電子密度を求めることが出来る.

ρ̂(ε) = δ(ε− Ĥ) (3.17)

D̂ =
∫ ∞

−∞
ρ̂(ε)nF (ε− µ)dε (3.18)

D̂の対角和をとって電子密度を求める. ここでは, 固有状態 {ψα(r⃗)}を完全系に対する基底とし

て用いる.

n(r⃗) =
∑
α

ψ∗
α(r⃗)D̂ψα(r⃗) (3.19)

=
∑
α

∫ ∞

−∞
ψ∗
α(r⃗)δ(ε− Ĥ)ψα(r⃗)ψα(r⃗)nF (ε− µ)dε

=
∑
α

∫ ∞

−∞
|ψα(r⃗)|2δ(ε− Ĥ)ψα(r⃗)nF (ε− µ)dε

=
∑
α

|ψα(r⃗)|2nF (ε− µ) (3.20)

Green関数を用いた場合, 電子密度は次式のように表される.

Ĝ(ε) =
1

ε− Ĥ + iδ+
(3.21)

δ+は無限小の正の数を示している. ここでは, 系のスペクトル密度や電子密度を求めるために,

Green関数を利用している. Green関数とスペクトル密度については, 複素関数論における以下

の関係式を用いることで関連付けることが出来る.

− 1

π
Im

1

x+ iδ+
= δ(x) (3.22)
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これより,

ρ̂(ε) = δ(ε− Ĥ)

D̂ = − 1

π
Im

1

ε− Ĥ + iδ+
= − 1

π
ImĜ(ε) (3.23)

演算子を基底関数を用いて展開することで, (3.18), (3.18), (3.21), (3.21)を行列方程式に変える

ことが出来る.

Ḡ(ε) = [(ε+ iδ)S̄ − H̄]−1 (3.24)

ρ̄(ε) = − 1

π
ImĜ(ε) (3.25)

D̄ =
∑
α

|ψα(r⃗)|2nF (ε− µ) (3.26)

n(r⃗) =
∑
i,j

Dijϕi(r⃗ϕ
∗
j(r⃗)) (3.27)

電極部分の影響について検討では, セルフエネルギーを用いて考える. 相互作用領域でのGreen

関数の行列 GII については, 同じサイズの逆行列によって求めることができる. ここで, カッ

プリング項である H̃LI = HLI − εSLI , H̃RI = HRI − εSRI を摂動として利用する. ここで,

H̃LI = H̃RI = 0とすると, 非摂動のGreen関数G0が計算でき, Ḡϵの式を各部ごとに対角化で

きるようになる.

Ḡ0
LL(ε) = [(ε+ iδ)S̄LL − H̄LL]

−1 (3.28)

Ḡ0
II(ε) = [(ε+ iδ)S̄II − H̄II ]

−1 (3.29)

Ḡ0
RR(ε) = [(ε+ iδ)S̄RR − H̄RR]

−1 (3.30)

ここで, 摂動項である H̃LI , H̃RI を考慮すると, Dyson方程式

Ḡ(p) = G0(p) +G0(p)
∑

(p)G(p) (3.31)

より次式のような摂動Green関数を導出できる. ただし, (3.31)式において, σ(p)はセルフエネ

ルギーを示しており, pは粒子のエネルギーと運動量を表す 4次元ベクトルである.

ḠII(ε) = Ḡ0
II(ε) + Ḡ0

II(ε)[
∑̄L

II
(ε) +

∑̄R

II
(ε)]ḠII(ε) (3.32)∑̄L

II
(ε) = ¯̃HIL(ε)Ḡ0

LL(ε)
¯̃HIL(ε)

† (3.33)∑̄R

II
(ε) = ¯̃HIR(ε)Ḡ0

RR(ε)
¯̃HIR(ε)

† (3.34)

この式において,
∑̄L

II(ε)はソース電極と相互作用領域におけるカップリングの強度を,
∑̄R

II(ε)

は各電極のセルフエネルギーであり, 各電極と相互作用領域におけるカップリングの強度を示
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す. このDyson方程式の項を整理すると,

Ḡ(ε) = [(ε+ iδ)S̄II − H̄II −
∑̄L

II
(ε)−

∑̄R

II
(ε)]−1 (3.35)

が得られる.

セルフエネルギーの決定には, 電極での非摂動のGreen関数 Ḡ0
LLを求める必要がある. しかし,

電極領域におけるHamiltonianが半無限であるので, 行列の反転によって Ḡ0
LLを求めることが

出来ない. 一方で, 電極のHamiltonianに周期性がある場合, Ḡ0
LLを計算することが出来る有用

なアルゴリズムがある. ここで, 電極のHamiltonianの行列表示 H̄LLとして, 各周期のブロック

H̄L1L1 = H̄L2L2 = ...で表現し, 各ブロックと隣接するブロックの相互作用のみを考慮する.

H̄ =



. . .

H̄L3L3 H̄L3L2

H̄L2L3 H̄L2L2 H̄L2L1

H̄L1L2 H̄L1L1


(3.36)

それぞれの Hamiltonianとカップリング行列は, どちらも電極領域のバルク計算によって得ら

れる. Green関数の計算は, 再帰法を用いることで近似式を立てることが出来る. 以下の式は,

その近似式である.

Ḡ(ε)0[0] = [(ε+ iδ)S̄L1L1 − H̄L1L1 ]
−1 (3.37)

Ḡ(ε)0[1] = [(ε+ iδ)S̄L1L1 − H̄L1L1 −
¯̃HL1L2

¯G0[0]
L2L2

¯̃HL2L1 ]
−1 (3.38)

Ḡ(ε)0[2] = [(ε+ iδ)S̄L1L1 − H̄L1L1 −
¯̃HL1L2

¯G0[1]
L2L2

¯̃HL2L1 ]
−1 (3.39)

...

この式において, [ ]内の数字は, 反復計算回数を表している.

これまでの (3.13)～(3.40)の計算式より, ḠLL及び電子密度を求められるようになる. しかし,

Green関数は実軸上に急勾配を持つため, 計算量が非常に多くなる. これを解決するためには,

複素関数論を用いて, 複素平面に拡張する必要がある. 複素平面においては, Green関数に急勾

配がなくなる. これにより, 複素平面に拡張した場合には, 実空間における計算量の 1/100にま

で減らすことが出来る. これもGreen関数を用いる重要な利点の一つである.

ここまでの計算は, 直接的にバイアス電圧を印加した状態に直接適用できない. バイアス電圧

を印加した場合, 各電極は異なる化学ポテンシャルを持つ. このとき, スペクトル密度は, 各電

極からの寄与 ρ̂L, ρ̂Rに分けられる.

ρ̂(ε) = ρ̂L(ε) + ρ̂R(ε) (3.40)
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非平衡状態における密度行列 D̂は, 次式のように表される.

D̂ =
∫ ∞

−∞
dε [ρ̂L(ε)nF (ε− µL) + ρ̂R(ε)nF (ε− µR)] (3.41)

この式より, それぞれの化学ポテンシャルにしたがって, 占有されたソース及びドレイン電極の

状態が寄与していることが分かる. このスペクトル密度の分割は, NEGFより求められる. これ

により, 各スペクトル密度は次式のように表される.

ρ̄L(ε) = − 1

π
Ĝ(ε)Im

∑̂L

(ε)Ĝ(ε)† (3.42)

ρ̄R(ε) = − 1

π
Ĝ(ε)Im

∑̂R

(ε)Ĝ(ε)† (3.43)

密度行列も同様に求められる. 両側の化学ポテンシャルより小さい領域とソース・ドレインの

化学ポテンシャルの間のバイアス窓にエネルギー軸を分割して考える. したがって,

D̂ = D̂eq + D̂neq (3.44)

ここで, µL < µRであるとき, ρ̂(ε)と D̂の式より,

D̂eq =
∫ ∞

−∞
ρ̂(ε)nF (ε− µL)dε (3.45)

D̂ =
∫ ∞

−∞
[ρ̂R(ε)[nF (ε− µR)− nF (ε− µL)]dε (3.46)

Deq は, 系が平衡状態の際の密度行列と同じ計算であり, 複素積分を用いることが可能である.

一方, Dneqは ρ̂Rが解析関数ではないために, 複素平面への拡張が出来ない. よって, 実空間上

で計算する必要がある. このため, バイアスが大きな系の場合にはDneq(ε)の計算に多くの時間

が必要となる. このセクションは, [61]を参考文献として用いた.

3.2 グラフェンの電子状態

炭素原子一層からなるグラフェンでは, 後方散乱の消失効果やクライントンネリング現象, 分数

量子ホール効果等の特異な伝導現象が現れることが知られている. これらの現象は, グラフェン

の電子構造に由来している. 1.1.3で述べたように, グラフェンは, グラファイト同様に sp2炭素

原子が平面内でハニカム状に共有結合しており, 複数層グラフェンの各層間はファンデルワー

ルス力で結合している. この sp2混成軌道は, 炭素原子の 2s, 2px, 2py軌道からなり, これらの軌

道内の 3つの価電子は隣接原子とのσ結合に使われる. 残りの pzの価電子は π電子となり, 2pz
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図 3.2: グラフェンの結晶構造　 (a)グラフェンシート (b)ブリルアンゾーン

軌道がフェルミエネルギー近傍の電子状態において支配的であることから, グラフェンの電子

物性及び電気伝導に大きく寄与する. グラフェンの電子構造を考える上で, 最近接のみのホッピ

ングを考慮するTight-Binding Modelは簡便に近似が可能である. 図 3.2(a)は, グラフェンシー

トである. グラフェンは, 格子定数が a = 2.46 Åであり, 隣接する原子間の距離は, 1.42 Åであ

る. また, 基本並進ベクトルは a⃗1 = (a, 0), a⃗2 = (a/2,
√
3/2)で表される. 図中の破線で菱形に

囲った領域は, グラフェンの単位胞を示している. グラフェンの特徴的な特性は, この単位胞内

の二つの非等価原子に起因している. これらは同じ炭素原子ではあるが, 基本並進ベクトルの移

動では重ならないため, 便宜上それぞれをA原子及びB原子として区別して扱う. 図 3.2(b)は,

グラフェンにおける第一ブリルアンゾーンを示している. ここで, 各頂点K, K ′は, それぞれK

= 2π
a
(1/3, 2/3), K ′ = 2π

a
(2/3, 0), 中心点は Γ = (0, 0)である. 波数空間で積分計算を行う場合

には, この ΓとK ′, KとK ′の中点に当たるM で囲まれた領域 (irreducible BZ)だけを計算す

ればよい. まず, グラフェンのフェルミエネルギー近傍の電子状態がmassless relativistic Dirac

程式の形式に従い, バンド構造にディラックコーンと呼ばれる接触点が現れることを示す. グラ

フェンの格子上を各 π電子が移動すると考えると, 隣接する炭素原子への飛び移り確率が一番

高くなる. そこで, 隣接原子間での飛び移りに注目してTight-Binding modelを組み立てる. A

原子に対する波動関数を ψA, B原子に対する波動関数を ψBとすると, Hamiltonian : Hは次の

ように表される.

H =

 ⟨ψA|H|ψA⟩ ⟨ψA|H|ψB⟩

⟨ψB|H|ψA⟩ ⟨ψB|H|ψB⟩

 (3.47)
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この式において, 対角要素は各原子が持つ π軌道の持つエネルギーを, 非対角要素はAB原子間

における電子の遷移確率を示している. ただし, 対角要素は同じ炭素原子であるので, 同じエネ

ルギーを持つ. よって, 対角要素は, 全体のエネルギーを上下にシフトさせるだけなので, 以下

のように仮定できる.

⟨ψA|H|ψA⟩ = ⟨ψB|H|ψB⟩ = 0 (3.48)

また, 非対角要素に関しては, 飛び移り積分を γ0とすると,

⟨ψA|H|ψB⟩ = ⟨ψB|H|ψA⟩ = −γ0
3∑

i=1

exp(i⃗k · τ⃗i) (τi = 1, 2, 3) (3.49)

となる. ここで, k⃗は波数ベクトルを, exp(ik · τi)はAやB原子に隣接する 3つのB原子とA原

子に π電子が飛び移る時の Bloch位相を示している. γ0は, 隣接原子への飛び移りのしやすさ

を表している. 位相部分である指数部を f(k⃗)とすると, Schrödinger方程式は, 以下のように表

される.  0 −γ0f(k⃗)

−γ0f(k⃗)∗ 0


 |ψA(k⃗)⟩

|ψB(k⃗)⟩

 = E

 |ψA(k⃗)⟩

|ψB(k⃗)⟩

 (3.50)

ここで,  |ψA(k⃗)⟩

|ψB(k⃗)⟩

 ̸= 0 (3.51)

となり, エネルギー固有値Eは, 以下の式を解くことで求めることが出来る.

det

 E −γ0f(k⃗)

−γ0f(k⃗)∗ E

 = 0 (3.52)

これより, 以下の式が得られ, 価電子バンド及び伝導バンドの二つのエネルギー分散を求めら

れる.

E = ±γ0
√
f(k⃗)f(k⃗)∗ = ±γ0|f(k⃗)| (3.53)

= ±γ0

√
3 + 2cos2(

kxa

2
) + 4cos(

kxa

2
)cos(

√
3

2
kya) (3.54)

図 3.3は, (3.54)式をプロットしたものである. この図を見ると, 上下のバンド構造がパラボラ状

になっており, KとK ′近傍では分散関係が円錐状になっていることが見てとれる. これは, ディ

ラック・コーンと呼ばれる分散関係である. また, この図より, KとK ′が二つのバンドの交点
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(ディラック・ポイント)となっており, この交点で二つのバンドが線形的に交わっていること

が分かる. また, これらの交点はE = 0で交わっているため, グラフェンがゼロギャップ半導体

であることがこの図から分かる. この交点近傍では, 電子が質量を持たず, スピン 1/2のDirac

方程式で示されるDirac粒子と同じく, 相対論的粒子の形式をとる. このため, グラフェン中の

電子は, ディラック・フェルミオンとも呼ばれる.

次に, グラフェンのフェルミ速度を求める. K及びK ′近傍で f(k⃗)を 1次項までTaylor展開

すると, 次のような式が得られる.

図 3.3: グラフェンの分散関係. 黒枠の拡大図は, グラフェンのディラックコーンを示す.

f(k⃗ + K⃗ ′) ≃ f(K⃗ ′) + [
∂

∂kx
f(k⃗)]k⃗=K⃗′kx + [

∂

∂ky
f(k⃗)]k⃗=K⃗′ky

= 0−
√
3a

2
kx +

√
3a

2
ky

=

√
3a

2
(−kx + ky) (3.55)

(3.55)式では, バンド分散を kで微分している. この値は, フェルミ速度に等しい. したがって,

E = h̄νF とし, γ0と (3.55)式の係数と合わせると, 次のようなフェルミ速度 νF が得られる.

E = h̄νF = ±
√
3a

2
γ0 (3.56)

≃ 106 m/s
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この式において, h̄は換算プランク定数 (Dirac定数)である.

ナノリボンに加工されたグラフェンナノリボン (GNR)の場合には, グラフェンシートは異な

り, エッジ端の形状によって金属的な性質を持つZigzag型と半導体的な性質を持つArmchair型

に分かれる. 図 (3.4)に, それぞれのGNRの構造を示す.

図 3.4: エッジ構造によるグラフェンナノリボン (GNR)の分類　 (a)Zigzag型 (b)Armchair型,

NはGNR幅Wを表すときに用いる.

この図では, エッジ端を水素で終端している. 図 3.4(a)は Zigzag型GNRを示している. Zigzag

型GNRの場合,フェルミエネルギーにおいて極めて平坦なバンド構造を持つ. この特異な電子状

態は,エッジ端を起点として構築される非結合性軌道により説明が出来る. Tight-Binding model

において,エッジ端に沿った任意の位置の 2配位サイトの係数を, Blochの定理を満足するように

eikm与えると, それらの点を起点として非結合性軌道の条件に当てはまるような解が得られる.

エッジ端の 2配位サイトを含む副格子の方をAとした場合, Aの副格子だけがこの解の軌道係

数を持つ. これより, Zigzag鎖上での電荷密度は cos2(n−1)(k/2)に比例するため, 2π/3 ≤ |k| ≤ π

の間のみで波動関数が物理的意味を持つので, E = 0となる平坦なバンドが形成される. k = π

の場合, Zigzag端に沿って, 2配位サイトに電子が局在する. kが πから離れるほど徐々に面内

に浸透し, k = 2π/3においてはグラフェンシートのK点の状態と等しくなる. 一方, Armchair

型の場合は, カーボンナノチューブと同様に, 幅によって金属的な性質と半導体的な性質に分か

れる [62]. 図 3.4(b)は, Armchair型GNRの構造を示している. エッジ端において, ２つ副格子

が並ぶため, 解の軌道係数を両方の副格子が持つことになる. これにより, 半導体的な性質を持

つようになる. GNR幅を図 3.4(b)に示したN のように数えるとしたとき, 幅 3N − 1(α-GNR)

の場合に, 幅 3N(β-GNR)や 3N + 1(γ-GNR)よりもバンドギャップが 1桁小さくなり, 金属的
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図 3.5: Armchair GNRのバンドギャップとGNR幅の関係.

に振舞う. このときのそれぞれのGNR幅のバンドギャップは, 以下の式で近似的に求められる.

Eα−GNR
g = 0.04eV/W (nm) (3.57)

Eβ−GNR
g = 0.86eV/W (nm) (3.58)

Eγ−GNR
g = 1.04eV/W (nm) (3.59)

このグラフェンの電子状態についての項は, [63]を参考資料として用いた.

3.3 トンネル電流の計算原理

　本研究では, Tight-Binding modelとEHTを用いて,グラフェンの電子状態を自己無頓着 (Self-

Consistent)に計算した. この計算から得られた Self-ConsistentなHamiltonianを用いることで,

デバイス中を流れるコヒーレントな電子輸送を計算できる. コヒーレント輸送は, 散乱状態に

よって記述できる. それぞれの散乱状態に対する輸送係数は, 次のように表される.

Tk =
∑
k′
t†kk′tkk′ (3.60)

この式において, tkk′は, 相互作用領域を介して反対側の電極に波数 kで伝わる波の割合を示す.

電流は, Landauer・Bütikkerの式において, 占有された全電子流の総和で表される. 一例として,
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図 3.6を用いて説明する. この図は, バイアス電圧を印加した際のソース及びドレインの化学ポ

テンシャルと平衡状態でのフェルミエネルギー, 透過スペクトラムを示している. ソース・ドレ

インに電圧を印加すると, 図 3.6のように化学ポテンシャルのシフトが起こり, それぞれμLと

μRのようにフェルミエネルギーからエネルギー位置がシフトする. この時, キャリアがトンネ

リングする領域において, ソース・ドレイン間で電子が移動することで電流が発生する. このと

きの各電子流は, enVkTkで与えられる. nは長さ Lで規格化された電子密度であり, Vkは電子

波の群速度を表している. また, Tkによって, 伝播した電子波の割合が分かる. kをソース電極

→ドレイン電極へと向かう散乱状態の結晶運動量, −k′をドレイン電極→ソース電極へ向かう

散乱状態の結晶運動量とすると, 電流は次式のように表される.

I = − e

L

∑
k

VkTknF (εk − µL)−
e

L′

∑
−k′

V−k′T−k′nF (ε−k′ − µR) (3.61)

nF はフェルミ分布関数であるため, 占有された電子状態からの寄与だけを考慮できる. kに関す

る和は, スピン自由度を考慮して２倍にし, 積分に置き換えることで, 以下のように変換できる.

∑
k

→ 2 ×
L

2π

∫
dk (3.62)

この式を用いると, (3.61)は次式のように変換できる.

I =
2e

h

∫ ∞

−∞
dε[TR(ε)nF (ε− µR)− TL(ε)nF (ε− µL)] (3.63)

TL(ε) =
∑
k

Tkδεk=ε

TR(ε) =
∑
−k′

T−k′δε−k′=ε

ここで, Hamiltonianの時間反転対称性より, TL = TRとならなければならない. この式より,

I =
2e

h

∫ ∞

−∞
dε T (ε)[nF (ε)− nF (ε− µL)] (3.64)

この式の輸送係数については, Green関数を用いることによって求めることが出来る. NEGFの

理論に従うと,

Tε = Tr[Im
∑̂

L
(ε)Ĝ†(ε)Im

∑̂
R
(ε)Ĝ(ε)] (3.65)

となる. したがって, これらより, デバイス内を流れる電流値を計算することが出来る. このセ

クションは, [61]を参考資料として用いた.
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図 3.6: トンネル電流の計算原理　左図はバイアス印加時のソース及びドレインにおける化学ポ

テンシャルを, 右図はバイアス印加時の透過スペクトラムを示す.

　　　　

3.4 解析モデル

　本研究では, 図 3.7に示すような 3制御電極を用いた構造を基本として第一原理解析を行った.

ソース・ドレイン電極領域には, 金属的な性質を持つArmchair型を用い, 電極領域以外には半

導体的な性質を持つArmchair型を用いた. 各領域のポテンシャルの変調には, Mullerらと同様

に静電ドーピング法を用いる. ここでは, Gate 1とGate 3によりポテンシャル変調を行い, p型

および n型領域を形成する. また, Gate 2は, チャネル領域のポテンシャルエネルギーを変調し,

スイッチングを行う. ここで, GTFETの素子特性を詳細に解析するため, GNR幅 0.93 nm (N =

7), ゲート絶縁膜を厚さ 0.1 nmの SiO2(比誘電率 : 4.0 ϵ0)とした. 幅 1 nm以下のGNRを作製

する方法として, ショール縮環反応と鈴木-宮浦クロスカップリングを用いた方法が報告されて

いる [64]. このゲート絶縁膜は非常に薄く, 実際に作製することは容易ではない. しかし, 等価酸

化膜で考えた場合, 厚さ 1nmのHfO2 (比誘電率 : 40 ϵ0 [65])の絶縁膜に置き換えることが出来

る. 厚さ 1nmの絶縁膜については, M. Suzukiらによって報告されている [66]. ゲート電極間の

ギャップは 1 nmとした. このサイズのギャップ形成は難しいが, 将来的に Electromiglation[67]

やヘリウム収束イオンビームミリング (HIM)[68]を用いることで, 安定に形成できるようにな

ることが期待できる. 静電ドーピングを用いたGTFETでは, p-i-n構造を形成するためにドー

ピング電圧を印加する必要があり, ゲート電極数が合計で 5つとなる. ゲート電極数を減らす方

法として, 電圧反転レギュレータを用いたGate 1とGate 3の統合 [69], ソース・ドレイン電極

への仕事関数が異なる金属の利用 [70], [71]する方法が提案されている.

　素子性能の解析に当たり, 以降の章ではON電流, OFF電流, SSを図 3.8のように定義した.
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ON電流は, 計算したゲート電圧範囲でのドレイン電圧の最大値とした. SS3orderは, ドレイン電

流が 3桁増加するときの SSを, SS0.1V は, ゲート電圧が 0.1 V変わるときの SSを示している.

　本研究の解析は, 全てバリスティック伝導の範囲で行っており, グラフェンにおけるフォノン

散乱の影響は考慮しない. また, 計算コストを低減するため, 基板からの影響も無視している.

図 3.7: 解析したGTFETの概念図. 赤色の領域は p型領域を, 青色の領域は n型領域を形成す

るためのゲート電極を示している.
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図 3.8: 各素子特性の定義

第4章 GTFETの素子特性

4.1 ソース・ドレインバイアス電圧依存性

　まず, GTFETにおける各素子特性のバイアス電圧依存性を解析した. 図 4.1(a)では, 低バイ

アス電圧になるにつれて, 伝達特性の電流値が全体的に下がり, 高電圧側にシフトしていくこと

が分かる. 最大ON電流は, VBias = 0.5 Vで 1282.1 µA/µm (Vg2 = 1.5 V), VBias = 0.05 Vで

85.1 µA/µm (Vg2 = 1.5 V)を得た. この結果は, ゲート電圧は高いものの, GTFETでは従来の

MOSFET[72]と同等のON電流が得られる可能性があることを示す. また, 低いバイアス電圧に

おいても, 既存のTFETよりも高いON電流を達成した. VBias = 0.5 Vにおいて, OFF電流は

0.16 pA/µmとなり, ON/OFF比が 7×109が得られ,既存のTFET(図 1.8)よりもON/OFF比が

高くなった. OFF電流と最大ON電流は, バイアス電圧とともに増大する (図 4.1(b)). OFF電流

はON電流よりもバイアス電圧よる変化が大きい. このため, ON/OFF比がバイアス電圧とと

もに減少する. このOFF電流の差は, OFF状態でのポテンシャルバリアの高さの違いに起因す

る. 図 4.2にVBias = 0.5 Vと 0.05 VのときのOFF状態でのバンド構造を示した. VBias = 0.05

Vの場合, バリアが高くなり, 透過スペクトルのピークがVBias = 0.5 Vよりも低くなる. この

ため, 低いバイアス電圧ほどOFF電流が低くなる. SS0.1V のバイアス電圧依存性を図 4.3(a)に
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示す. この図では, ある一定のバイアス電圧値以上で SS0.1V がほとんど安定しており, 低いバイ

アス電圧範囲で急激に増大することが分かる. これは, ソースとドレインのフェルミ分布関数の

ズレに起因している. SSとバイアス電圧の関係を以下の式から導く.

図 4.1: 伝達特性のソース・ドレインバイアス電圧依存性. (a) 各バイアス電圧印加時の伝達特

性. (b) OFF電流と最大ON電流の推移. (c) ON/OFF比の推移.

SS−1 =
dlog(Id)

dVg
(4.1)

Id =
2q

h̄
TWKB

∫ ∞

−∞
FBias(E)dE (4.2)

TWKB = exp(
−πEgWT

4h̄VF
) (4.3)

FBias(E) = Fs(E)− Fd(E) (4.4)

Fs/d =
1

1 + exp(
E−EFS/FD

kBT
)

(4.5)

各バイアス電圧における FBiasの関数を図 4.3(b)に示す. この図より, VBias < 0.1 Vでは FBias

のピーク値がバイアス電圧とともに減少することが分かる. 計算したデバイスでは, EFSでバン

ド間トンネリングが起こり始める. このエネルギーでの FBiasの値のバイアス電圧依存性を見

ると, VBias < 0.1 Vで急激に小さくなることが分かる. これにより, ドレイン電流は急激に減

少する (図 4.3(c)). また, EFS付近でのFBias関数の傾きも小さくなる. これらの作用により, 低
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図 4.2: 異なるバイアス電圧でのバンド構造と透過スペクトル. (a) VBias = 0.5Vの時のバンド

構造と透過スペクトル. (b) VBias = 0.05Vの時のバンド構造と透過スペクトル. (a)と (b)はど

ちらもGate 2電圧は 0 Vのものを示す.

図 4.3: SS0.1V のバイアス電圧依存性とFBias値の関係. (a) 各バイアス電圧における SS0.1V . (b)

各バイアス電圧におけるFBias関数. (c) 各バイアス電圧におけるEFSでのFBiasの値. (a)の赤

線は開発した近似モデルを示す.
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バイアス電圧下で SSが急激に増大する. ここで, SSとバイアス電圧の近似式を導く. まず, SS

を抽出している 2点のゲート電圧におけるトンネル透過率 TWKBがバイアス電圧によって変化

しないと仮定する. SSを式 (4.6)のように変換する.

SS−1 =
dlog(Id)

dVg

=
dlog(TWKB)

dVds
× dVds
dVg

+
dlog(IFBias(E))

dVds
× dVds
dVg

=
dlog(IFBias(E))

dVds
× dVds
dVg

(4.6)

ここで, 式 (4.6)は次の式で近似できる.

SS =
1

n× FBias(EFS)
(4.7)

nはフィッティングパラメータであり, ここでは n = 66.5とすることでNEGFの結果と良い一

致を示した. この SSとバイアス電圧の関係は, 実験的に SS < 60 mV/decを観測するためには

バイアス電圧が重要なパラメータであるとことを示す.

4.2 GNR幅依存性

　次に, 各素子性能におけるGNR幅の影響を解析した. 表 4.1に解析した素子の寸法と電圧設

定を示す. 図 4.4は, 伝達特性と各GNR幅でのそれぞれの素子性能を示している. ここでバイ

アス電圧は, Drain Induced Barrier Thinning (DIBT)[74]の影響を最低限に抑えるため, バンド

ギャップの半分以下の大きさに設定した. GNR幅を広げていくと, 伝達特性が同じような形状

を維持しながら, 高電流, 低ゲート電圧側にシフトしていくことが分かる (図 4.4(a)). 図 4.4(b)

と (c)を見ると, OFF電流が広いGNR幅で急激に増大し, ON電流が緩やかに増大することが

分かる. このOFF電流とON電流の異なる増加率により, ON/OFF比はGNR幅が広くなるほ

ど低くなる. OFF電流とON電流の増加は, どちらもU(x)に起因している. しかし, OFF状態

でのU(x)のほうがバンドギャップによる変化が大きいため, OFF電流のほうがON電流よりも

GNR幅の影響を強く受ける. 一般にトンネル透過率 TWKBは,

TWKB(E) = exp(−2

h̄

∫ ∞

−∞

√
2m[U(x)− E]dx) (4.8)

のように表される. 特に, GTFETにおけるトンネル確率は式 (4.3)のように近似できる. この

式を見ると, 図 4.5にGNR幅 1.6 nmと 2.4 nmのOFF状態とON状態におけるバンド構造を
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表 4.1: GNR幅の解析で用いた素子構造と電圧設定

GNR幅 バンドギャップ チャネル長 Vg1 / Vg3 VBias

(nm) (eV) (nm) (V) (V)

0.9 1.25 10 ±1.05 0.5

1.6 0.68 10 ±0.75 0.3

2.4 0.45 10 ±0.55 0.2

示す. OFF状態のバンド構造を比較すると, GNR幅 1.6 nmのバンドギャップが大きいために

U(x)の面積が広くなり, S-Dトンネリングによるリーク電流が小さくなることが分かる. ON状

態でもバンドギャップの差により U(x)が変化するが, トンネル接合領域での U(x)が非常に小

さく, バンドギャップによる影響が小さい. また, 二つのGTFETでON状態のトンネル距離が

同じになった. これらより, トンネル確率がU(x)によって指数関数的に変化するため, 幅の広

いGNRではOFF電流が急激に増大し, ON電流はGNR幅とともに緩やかに増大する. また,

OFF電流の急激な増大により, 図 4.4(e)に示すように SSが増大する. 特に, GNR幅 2.4 nmで

は SSが 60 mV/decを超えており, これ以上のGNR幅では SS < 60 mVdecを達成できないこ

とを示している.

図 4.4: 素子性能のGNR幅依存性. (a) 伝達特性. (b) OFF電流, (c) ON電流, (d) ON/OFF比,

(e) SS3orderのGNR幅依存性.
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図 4.5: 異なるGNR幅でのバンド構造. (a) GNR幅 1.6 nmのOFF状態と (b) ON状態におけ

るバンド構造. (c) GNR幅 2.4 nmのOFF状態と (d) ON状態におけるバンド構造. (a)と (b)

の右側の図は, スペクトル電流のエネルギー分布を示している.

4.3 チャネル長依存性

　次に, チャネル長による影響を解析した. 解析した素子寸法と電圧設定を表 4.2に示す. 図 4.6

は, 伝達特性と各チャネル長でのそれぞれの素子性能を示している. チャネルを長くしていく

と, 低ゲート電圧領域でのOFF電流が数桁ずつ減少していくことが分かる (図 4.6(a)). OFF電

流は, S-Dトンネリングによるリーク電流が小さくなるため, チャネル長とともに指数関数的に

指数関数的に減少していく. 一方, チャネル長によってON状態のトンネル距離が変化しない

ため, ON電流はほぼ一定になる. これにより, ON/OFF比はチャネルが長いほど高くなる. 図

4.6(e)を見ると, チャネル長によって SSが 5 mV/dec以下にまで低減されていることが分かる.

これは, SSがチャネル領域の伝導帯下端のバンド曲がりに依存しているためであり, このバン

ド曲がりが平坦であるほど急峻な SSとなる (図 4.7). トンネル距離は, 伝導帯下端のバンドに

従って変化する（ドレイン電流の増加がチャネル領域のバンド曲がりに依存する). このため,

バンド曲がりが平坦であるほどトンネル距離がゲート電圧によって急峻に変化し, SSが低くな

る. このチャネル長の解析の結果は, 幅が広いGNRでもチャネルを長くすることで低いOFF

電流と SSが期待できることを示唆している.
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図 4.6: 素子性能のチャネル長依存性. (a) 伝達特性. (b) OFF電流, (c) ON電流, (d) ON/OFF

比, (e) SS3orderのチャネル長依存性.

図 4.7: 異なるチャネル長でのバンド構造と SSとの関係. (a) チャネル長 10 nmのOFF状態に

おけるバンド構造. (b) チャネル長 20 nmのOFF状態におけるバンド構造.
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表 4.2: チャネル長の解析で用いた素子構造と電圧設定

GNR幅 バンドギャップ チャネル長 Vg1 / Vg3 VBias

(nm) (eV) (nm) (V) (V)

0.9 1.25 10 ±1.05 0.5

0.9 1.25 20 ±1.05 0.5

0.9 1.25 30 ±1.05 0.5

4.4 Constant U(x)スケーリング法

　GNR幅とチャネル長解析から, 幅の広いGNRでもチャネルを長く設計することにより低い

OFF電流が得られる可能性があることが分かった. これに基づき, 本研究では, 新たな素子ス

ケーリング法として”Constant U(x)スケーリング法”を考案した. このスケーリング方法の概念

図を図 4.8に示す. この方法では, GNR幅とチャネル長が異なる二つの素子において, OFF状

態のトンネル確率が一致するように素子を設計することにより, 二つの素子で S-Dトンネリン

グのOFF電流が等しくなる. これにより, GNR幅依存性の解析で問題になっていた S-Dトン

ネリングによるリーク電流を小さくなり, 低い SSが期待できる. ここで, OFF状態でのポテン

シャルバリア (トンネル確率の式中の積分)がチャネル領域のバンドギャップとチャネル長でほ

ぼ決定され, p型とチャンネル領域の間にあるバリアによる影響が小さいと仮定する. この場合,

OFF状態のトンネル確率の式を計算する必要がなくなり, 図 3.5から求められるバンドギャップ

(又はGNR幅)に合わせてチャネル領域の長さを変えるだけでスケーリングが可能になる.

　このスケーリング法を用いて, GNR幅とチャネル長を変化させた場合の素子特性を解析した.

表 4.9に解析した素子寸法を示す. これらのポテンシャルバリアは完全に一致してはいないが,

近しいポテンシャルバリアになるように設計している. 図 4.9に素子寸法依存性の結果を示す.

伝達特性を見ると, GNR幅依存性とは異なり, 素子寸法が大きくなるほど伝達特性のサブスレッ

ショルド領域の傾きが急峻になっていくことが分かる (図 4.9(a)). OFF電流を見ると, GNR幅

0.9 nmとGNR幅 1.6 nmのOFF電流が一致しているが, GNR幅 2.4 nmのOFF電流は大きく,

伝達特性にOFF電流が一定になる領域が出てくる. これは熱電子リークに起因しており, 熱電

子リークを無視した場合には, GNR幅 2.4 nmの場合でもOFF電流がGNR幅 0.9 nmのものと

ほぼ同じになる (図 4.9(b)). 一方, 幅の広いGNRではバンドギャップとともにトンネル障壁が

小さくなり, ON電流が増大する (図 4.9(c)). このため, ON/OFF比はこれらを反映したものと

なる (図 4.9(d)). SSを見ると, GNR幅 2.4 nmにおいて 10 mV/decの SSを得た. また, 解析
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したGNR幅においては熱電子リークによって SSが増加しなかった. 図 4.10は, GNR幅依存

性, チャネル長依存性, Constant U(x)スケーリングの SSをまとめたものである. この図では,

Constant U(x)スケーリングによって, 素子寸法が大きくなるほどに SSが低くなることが期待

できることが分かる. ただし, 熱電子リークによるOFF電流の増大があるため, ある一定のバ

ンドギャップ以下では, SSが増加すると考えられる.

図 4.8: Constant U(x)スケーリングの概念図. 桃色で塗りつぶした領域は, それぞれの OFF

状態でのポテンシャルバリアを示す. U(x)とU(x)’はこのポテンシャルダイアグラムを示して

いる.

表 4.3: Constant U(x)スケーリングに従って設計した素子の寸法と電圧設定

GNR幅 バンドギャップ チャネル長 Vg1 / Vg3 VBias

(nm) (eV) (nm) (V) (V)

0.9 1.25 10 ±1.05 0.5

1.6 0.68 20 ±0.75 0.3

2.4 0.45 30 ±0.55 0.2
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図 4.9: Constant U(x)スケーリングに従って設計した場合の素子寸法依存性. (a) 伝達特性. (b)

OFF電流, (c) ON電流, (d) ON/OFF比, (e) SS3orderの素子寸法依存性. WTは, 熱電子リーク

を無視した場合の値であり, Totalは熱電子リークを含んだ値を示す.

図 4.10: SS3orderのバンドギャップ依存性.
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4.5 素子寸法の要件

　 Constant U(x)スケーリングの解析から, 熱電子リークによって一定バンドギャップ以下で

SSが増大する可能性があることを見いだした. ただし, 第一原理解析では, これ以上の大きな

素子寸法を解析に長い時間が必要であったり, 第一原理解析の計算限界を上回るために解析で

きない. そこで, 室温下で SS < 60 mV/decを達成できる最小の素子寸法を明らかにするため,

熱電子リークの影響を反映させた SSの解析モデルを開発した. この解析モデルにおいては, 高

温度領域で 3桁のドレイン電流の差が得られないため, SS0.1V を求めた. 本来, GTFETの SS

の式は [77]の式から,

SStunnel =
4h̄VF ln(10)

πEg
∆WT

∆Vg

(4.9)

のように求められるが, 温度の項を含んでいない. そのため, まず SSとVBiasの関係を利用し,

熱電子リークを無視（S-Dトンネリングだけを考慮）した場合の SSの温度依存性を導く.

SStunnel =
∆Vg

n× FBias

(4.10)

次に, 熱電子リークの効果を導入した SSの温度依存性 (以降, SS − T 曲線と呼ぶ)についての

解析モデルを導く.

SS =
∆Vg

∆log(Id)

SS =
∆Vg

log(IHigh + IThermionic)− log(ILow + IThermionic)
(4.11)

ここで, 各パラメータが表しているものは図 4.11の通りである. これらは,

IHigh =
2q

h̄
THigh × kBT × ln[

1

2
(1 + cosh

VBias

kBT
)] (4.12)

ILow = IHigh × 10
− ∆Vg

SStunnel (4.13)

IThermionic =
2q

h̄
×

∫ +∞

Eg+EFs

Fs(E)dE (4.14)

のように表される. THighは IHighでのトンネル確率であり, NEGFの閾値電圧でのトンネル確

率を基に算出した. ILowについては, U(x)の形状が非線形であり, 素子寸法が異なった場合に

精度良く求めることが難しい. ここでは, ∆Vgは, 0.1として計算した. そこで, ON状態ではト

ンネルバリアを三角ポテンシャルで近似できるため, 式 (4.14)にON電流の項を入れ, OFF電

流を求めた. 熱電子リークが限りなく小さくなる極低温領域 (T = 5 K以下)では, 式 (4.10)と

式 (4.11)の値が一致する. 図 4.12に式 (4.10)と式 (4.11)を用いて, 実験データのを近似したも
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図 4.11: SSの解析モデルの概略図.

のを示す. 図より, 式 (4.11)の解析モデルが実験データと良い一致を示すことが分かる. また,

式 (4.10)と式 (4.11)の二つの曲線を比較すると, T = 80 K以降で熱電子リークの影響が現れ

はじめ, 室温下では SSに 2桁以上の差が生じることが分かった. これは, 80 Kまでは S-Dトン

ネリングによるリークの影響が強く, これ以上では熱電子リーク電流の影響が強いことを示し

ている.

この解析モデルを用いて, バンドギャップ, チャネル長, バイアス電圧の SS − T 曲線に対する

影響を解析した. この結果を図 4.13に示す. バンドギャップが 0.07 eV([73]で得られたバンド

ギャップ)と 0.4 eVの場合を比較すると, 高温領域での熱電子リークが小さくなるため, 0.4 eV

の方の SS − T 曲線が緩やかになる (図 4.13(a)). しかし, これ以上大きなバンドギャップで計算

しても熱電子リーク電流の影響が十分小さいため, SS − T 曲線が変わらない. チャネル長が 80

nmと 160 nmの場合を比較すると, T < 100 Kの領域で SSが低減されているが, 100 K以上で

は曲線が一致している (図 4.13(b)). SS < 60 mV/decとなる温度領域に着目すると, 80 nmの

場合が T < 50 Kであるのに対し, 100 nmの場合には T < 80 Kであり, わずかに限界温度が高

い. この限界温度の違いは, S-Dトンネリングによるリーク電流が低減されるために起こる. 次

に, バイアス電圧による SS − T 曲線の変化を見ると, 0.1 Vまでバイアス電圧を大きくした場

合に曲線が平坦になることが分かる (図 4.13(c)). これは, 4.1で解析した SSとVBiasの関係と

同じようにFBiasの大きさに起因している. これらの結果より, 室温下で SS < 60 mV/decを達
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図 4.12: SSの温度依存性. 実験データは [73]の結果を用いた.

成するためにはバンドギャップ, チャネル長, バイアス電圧の大きさが重要であり, 特にバイア

ス電圧の大きさに注意しなければならないことが分かる.

図 4.13: SS − T 曲線の素子構造及びバイアス電圧依存性. (a) バンドギャップ依存性, (b) チャ

ネル長依存性, (c) バイアス電圧依存性. 桃線は, SS = 60 mV/decを示す.

　最後に, この結果に基づいて, 室温下で SS < 60 mV/decを達成するために必要な最小の

バンドギャップサイズを求める. 図 4.14 (a)は, GNR幅 0.9 nm, チャネル長 10 nmと同じ S-D

トンネリングリーク電流が得られるようにConstant U(x)スケーリング法を用いてスケーリン

グした場合の SS − T 曲線のバンドギャップ依存性を示している. この図では, 120 eV以下のバ
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ンドギャップにおいて室温下で 60 mV/decを下回ることが分かる. 図 4.14 (b)は, 室温下で 60

mV/decを達成するために必要なGNR幅とチャネル長の関係を示しており, GNR幅 ≤ 8.6 nm,

チャネル長 ≥ 43 nmで 60 mV/dec以下の SSが期待できることが分かる. 実験で作製に成功し

ているGNR幅が 9.4 nm[73]であるため, このGNR幅の制限であれば現在の加工技術でも十分

作製できる可能性がある. 一方, ON/OFF比に注目すると, 108を達成するためには, 420 meV

以上のバンドギャップが必要であることが分かる (図 4.14 (c)).これは, GNR幅 ≤ 2.7 nmに対

応しており, SS < 60 mV/decを達成するよりも素子寸法の条件が厳しいことが分かる. この図

では, S-Dトンネリングによるリーク電流が無視できるほど十分長いチャネルを想定しており,

短いチャネルでは更に幅の狭いGNRが必要となる. S-Dトンネリングによるリーク電流を考慮

した場合, 幅 2.7 nmのGNRで 108を達成するために必要なチャネル長を計算は 50 nmとなる.
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図 4.14: ConstantU(x)スケーリングに基づいた SS − T 曲線の素子寸法依存性. (a) SS − T 曲

線のバンドギャップ依存性, (b) 素子寸法限界. 桃線は, SS = 60 mV/decを, 緑線はGNR幅 8.6

nmを, 青線はON/OFF比 = 108をそれぞれ示している.
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4.6 本章のまとめ

　本章では, 既存の TFETよりも高いON電流 (> 10 µA/µm), ON/OFF比 > 108, SS < 60

mV/decを達成するため, 第一原理解析を用いて, GTFETの基本素子性能, 素子性能のソース・

ドレインバイアス電圧依存性, GNR幅及びチャネル長依存性から,各素子性能を決定している物

理を解析した. 解析したGTFET(GNR幅 0.93 nm, チャネル長 10 nm)では, VBias = 0.5 Vのと

きに, 1281.1 µA/µmが得られ, 既存のMOSFETと同等のON電流が得られることが分かった.

また, OFF電流は 0.16 pA/µmとなり, ON/OFF比が 7×109となった. ソース・ドレインバイ

アス電圧依存性の解析では, OFF状態でのポテンシャルバリアU(x)の大きさがバイアス電圧に

よって変化することにより, OFF電流が指数関数的に変化することがわかった. SSについては,

ソースとドレインのフェルミ分布関数のズレの大きさを表す FBias(E)関数の傾きが EFS 付近

で緩やかになり, VBias < 0.1 Vで急激に SSが増大することを見出した. この結果は, SS < 60

mV/decを達成するためには, 一定以上のバイアス電圧が必要であることを示唆している. GNR

幅とチャネル長依存性の解析では, OFF状態でのトンネリングリークにより, GNR幅が広くな

るとともにOFF電流が急増し, 結果として SSがGNR幅 2.4 nmで 60 mV/decを上回ること

が分かった. また, チャネル長依存性の解析では, チャネル長とともにOFF電流が小さくなるこ

とが分かった. SSについては, チャネル長による SSの減少が, チャネル領域の伝導帯下端のバ

ンド曲がりの平坦性に依存しており, 長いチャネルほど平坦なバンドによりSSが低くなること

が分かった. これらの素子構造解析基づき, 本研究では, 新たに”Constatnt U(x)スケーリング

法”を考案した. この方法は, 従来のCMOSのような電界や面積を一定にして素子寸法をスケー

リングするのではなく, 素子のポテンシャルバリアの面積を一定に保ちながら寸法をスケーリ

ングする. このスケーリング法を用いることで, GNR幅が広い素子でもGNR幅が狭い素子と

OFF電流が得られ, 急峻な SSが得られる. ただし, ある一定のバンドギャップより小さい場合

には, 熱電子リーク電流の影響の方が強くなり, OFF電流と SSが増大することを見出した. そ

こで, SSの温度依存性に関する解析モデルを新たに開発し, SS < 60 mV/decとON/OFF比

> 108が得られる最小の素子寸法を求めた. 結果として, GNR幅 ≤ 8.6 nm (バンドギャップが

120 meV以上), チャネル長 ≥ 43 nmで SS < 60 mV/decが得られることが分かった. これは,

現在の加工技術でも作製出来る可能性があることを示唆している. 一方で, ON/OFF比 > 108

を達成するためには, GNR幅 ≤ 2.7 nm (バンドギャップが 420 meV以上）, チャネル長 ≥ 50

nmが必要であることが分かった. このGNR幅への加工は容易ではないが, 将来的にHIM加工

技術によって作製できる可能性がある.
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第5章 新素子構造の提案

5.1 熱電子リークの低減

　第 4章では, 幅の広いGNRを用いた場合に, 熱電子リーク電流によってOFF電流と SSが急

激に増大することを明らかにした. SS < 60 mV/decを達成するためにはGNR幅 ≤ 8.6 nmが

必要であり, 現在の加工技術でも十分に実現可能であると考えられるが, 実際には幅 9.4 nm以下

のGNRを作製することは容易ではない. そこで, GNR幅 8.6 nm以上でも SS < 60 mV/decが

達成できる構造を検討した. この解析では, 素子寸法が大きすぎるため, 第一原理解析の代わり

にTechnical CAD (TCAD)シミュレーションを用いた. 熱電子リーク電流を低減し, 60 mV/dec

以下の SSを達成するためには p型領域の伝導帯下端がEFSよりも 120 meV以上高い必要があ

る. 0.07 eVのバンドギャップを持つGTFETで考えた場合, 通常の p-i-n構造で p型領域の静電

ドーピングを強くして伝導帯下端を 120 meVまで引き上げると図 5.1のようになる. この構造

では, 熱電子リークは減少させることができるが, OFF状態でもバンド間トンネリングが起こ

る. この場合, ドレイン電流はフェルミ分布関数に従って増加するため, 60 mV/dec以下の SS

を達成できない. また, OFF電流も高くなる.

　そこで, 新たに図 5.2(a)のような p+-p-i-n-n+構造を考案した. この構造では, p型と n型領

図 5.1: p-i-n構造での重ドーピング.

域に絶縁層が HfO2だけの領域と HfO2と SiO22層からなる領域を形成する. OFF状態と ON

状態のバンド構造は, 図 5.2(b)と 5.2(c)のようになる. これにより, 熱電子リーク電流が低減
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でき, OFF状態でバンド間トンネリングによるリークが発生しない. この構造での伝達特性を

図 5.3に示す. この素子では, SS0.1V = 53.6 mV/decが得られ, OFF電流が 1.9 µA/µmとなっ

た. 同じバンドギャップで通常の p-i-n構造の熱電子リーク電流を計算すると 9.4 µA/µmであ

り, 新素子構造では熱電子リーク電流を 1/5に出来たことが分かった. このバンドギャップでは

ON/OFF比が 2桁しかないが, 図 4.14(c)より, 130 meV以上のバンドギャップがあれば 4桁以

上のON/OFF比が得られると考えられる. 従って, 新素子構造では素子寸法が p-i-n構造より

も大きくなってしまうものの, 幅が広いGNRでも SS < 60 mV/decやON/OFF比 ≥ 104の達

成が期待できる.

図 5.2: 新素子構造. (a) 素子構造. (b) OFF状態と (c) ON状態でのバンド構造.

図 5.3: 新素子構造での伝達特性.
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5.2 グラフェン共鳴トンネルFET

　第 4章の解析より, GTFETでは図 5.4のように, チャネル領域のバンド曲がりによって SS

が増大することが分かった. そのため, このバンド曲がりの影響を取り除ければ, 短いチャネ

ル長でも低い SSが得られると考えられる. そこで, 図 5.5(a)のような素子構造を新たに考案

した. この構造では, Gate 3を p型領域になるように静電ドーピングしている. また, Gate 3

領域の GNR幅を広くすることで, Gate 1と同じゲート電圧で Gate 3領域の価電子帯上端を

EFS と同じエネルギーまで変調できる. 従って, この構造ではチャネル領域のバンド曲がりを

平坦にできるだけでなく, 実際に作製する場合にはGate 1とGate 3を統合できる. この素子

図 5.4: GTFETにおけるバンド曲がりによる SSの増大.

は, バンド間トンネルではなく, p型領域と i型領域, i型領域と n型領域の間に形成される二つ

のトンネルバリアを介した共鳴トンネルで動作する. よって, 以降はグラフェン共鳴トンネル

FET (GRTFET)と呼ぶ. 図 5.6にGTFETの伝達特性との比較を示す. SS3orederを比較すると,

GTFETでは 27.2 mV/decであるのに対し, GRTFETでは 16.1 mV/decとなった. ON電流と

OFF電流はほぼ同じになった. GRTFETの伝達特性の特徴として, 共鳴準位との共鳴状態と非

共鳴状態を反映した負性微分コンダクタンス (NDC)が現れる.

　GRTFETでは, Gate 3領域に量子井戸が形成されるため, Gate 3領域の長さによって伝達

特性上のNDCが変わる. 図 5.7(a)は, 伝達特性のGate 3長依存性を示している. Gate 3長が

長くなるにつれ, Vg2 = 0.1 Vでの電流値が小さくなっていく傾向にあり, 8 nmのときには最小

OFF電流が 0.04 pA/µmが得られる. Gate 3長が 4～7 nmの場合と 8 nmの場合の伝達特性を
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図 5.5: グラフェン共鳴トンネル FETの素子構造. (a) 素子の概念図. (b) OFF状態と (c) ON

状態でのバンド構造と透過スペクトル.

図 5.6: GRTFETとGTFETの伝達特性の比較. (a) 解析したGRTFETの素子構造, (b) 解析

したGTFETの素子構造. (c) 伝達特性の比較.

53



図 5.7: GRTFETのGate 3長依存性. (a) 伝達特性. (b) SS3orderと SSminのGate 3長依存性.

比較すると, 8 nmではサブスレッショルド領域の電流値が他のGate 3長の場合よりも低くなっ

ていることが分かる. SS3orderと電流ピークでの SSである SSminのGate 3長依存性を見ると,

SS3orderが 8 nmで増大するのに対し, SSminは減少することが分かる (図 5.7(b)). これは, Gate

3領域の状態密度 (DOS)の形状に起因している. 図 5.8にGate 3が 4 nmと 8 nmの場合の各

領域におけるDOSを示す. 4 nmの場合, Gate 3領域になだらかなDOSピークが現れる. この

DOSにより広いエネルギー範囲で共鳴トンネルが起こり, サブスレッショルド領域での電流値

の減少が小さい. このなだらかなDOSピークはGate 3長が 7 nm以下の場合に現れる. 一方,

８ nmの場合には鋭いDOSピークが現れ, 他の領域とのDOSピークと重なりにくくなる. こ

のため, 共鳴時は急激にドレイン電流が増大するが, 非共鳴時には電流が急激に下がる. これに

より, SS3orderと SSminが異なった依存性を示す.

5.3 本章のまとめ

　本章では, GTFETにおける熱電子リーク電流を低減するため, 新たに p+-p-i-n-n+構造を考

案・解析した. また, 共鳴トンネル効果を利用してスイッチングするGRTFETを新たに考案し

た.

　 p+-p-i-n-n+構造では, 二種類の絶縁膜を用いることで, 0.07 eVの小さなバンドギャップを持

つGNRで SS0.1V で 53.6 mV/decを達成し, 熱電子リーク電流を約 1/5にまで低減出来た. さ
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図 5.8: 異なるGate 3長における各領域の状態密度. (a) 4nmの場合. (b) 8 nmの場合.

らにこの構造では, 130 meV以上のバンドギャップをもつGNRで 4桁以上のON/OFF比が達

成できる可能性があることを見いだした. p+-p-i-n-n+構造は通常の p-i-n構造よりも素子寸法

が大きくなるものの, [73]と同じ素子寸法で, SS < 60 mV/decを室温下で観測できる可能性が

ある.

　GRTFETの解析では, GRTFETのチャネル領域のバンド構造が平坦になるために, 同じチャ

ネル長のGTFETよりも原理的に低い SSを達成できることが分かった. また, Gate 3領域の

長さによってサブスレッショルド領域の SSを低減できることが分かった. GRTFETの素子構

造はGTFETよりも複雑であり, 現在の加工技術で作製することは容易ではないが, GTFETを

超えるスイッチング性能をもつ素子を実現できる可能性がある.
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第6章 GTFETを用いた論理回路の性能評

価
　本研究では, コンパクトモデルを開発するために, 第一原理解析の結果を利用した. コンパク

トモデルは, Kane-Szeモデル [35]やH. LuらのTFETモデル [75], WKB近似を参考に開発した.

解析した回路性能は, 全て室温下での結果である. 素子の寄生容量については, Technical CAD

(TCAD)を用いて計算した. 回路性能解析では, SILVACO社の SmartSpiceとVerilog-Aコード

を利用した.

6.1 コンパクトモデル

　Kane-Szeモデル, H. Luらのモデル, Landauer-btikkerの式に基づき, ドレイン電流 Idは以下

の式で求められる.

ID = α · f · Vtw · TWKB(ζ) (6.1)

Vtw = ln[1 + exp(
Vgs − Vth

U
)] (6.2)

U = R0 · Vt ·N1 +
(1−R0) · Vt ·N1 · Vgoe

Vth
(6.3)

f =
1− exp(−Vds

Γ
)

1 + exp(Vthds

Γ
)

(6.4)

TWKB = exp(
−ζ
ζ0

) (6.5)

ζ = ζ0(1 + γ1 · Vds + γ2 · Vgs) (6.6)

Vgoe =
Vgs − VOFF

Vds − VOFF

(6.7)

ここで, fとUはそれぞれDimension factorとUrbach factorと呼ばれる. その他のパラメーター

は 6.1に示す.

　今回の解析では, GNR幅W = 1.6 nm(バンドギャップ Eg = 0.68 eV, ゲート長 Lg = 20 nm)

とW = 2.4 nm(Eg = 0.45 eV, Lg = 30 nm)の 2つのGTFETのコンパクトモデルを開発した.

　この二つのGTFETは, 第一原理解析において, 図 6.1のような優れた特性が得られることが

分かっている [76]. 開発したコンパクトモデルと第一原理解析から得られた伝達特性の比較を

図 4.2に示す. これらのコンパクトモデルは, フィッティングパラメーターR0とN1, Γを変更

することで第一原理解析の結果を再現できる. これら以外のパラメーターについては共通であ
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り, 第一原理解析やGTFETの先行研究 [77], [78]から求めた. 2つのコンパクトモデルは第一

原理解析の結果と良い一致を示している. 図 4.2(a)の低ゲート電圧における不一致は S-Dトン

ネリングリーク電流 [79]に起因している. コンパクトモデルにこの効果を取り入れるためには,

バンド曲がりによるトンネル距離の変化をより正確に求める必要があり,コンパクトモデル内

の式が複雑になる. 今回は, この S-Dトンネリングリーク電流によるズレが pA/µm以下のオー

ダーで起きているため, 回路シミュレーションへの影響は小さいと考え, このコンパクトモデル

を採用した.

表 6.1: コンパクトモデルの各パラメーター

パラメーター名 説明 単位

α 量子化コンダクタンス S

Vgs ゲート・ソース電圧 V

Vth 閾値電圧 V

Vds ドレイン・ソース電圧 V

Vthds ドレイン・閾値電圧 V

ζ トンネル接合領域の電界 V/m

ζ0 トンネル接合領域のビルトイン電圧 V/m

R0 トンネル窓パラメータ

N1 理想サブスレッショルド係数

Γ 飽和形状パラメータ V

γ1 電界パラメータ 1/m

γ2 電界パラメータ 1/m

表 6.2: 各GTFETの素子性能

GTFETの素子寸法 SS max ION min IOFF Vth

(mV/dec) (µA/µm) (pA/µm) (V)

W : 1.6 nm, Lg : 20 nm 13.7 470.6 0.02 0.15

W : 2.4 nm, Lg : 30 nm 10.6 609.5 2.17 0.09
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図 6.1: NEGFとコンパクトモデルの比較. (a) GNR幅 1.6 nm, ゲート長 20 nmのGTFET. (b)

GNR幅 2.4 nm, ゲート長 30 nmのGTFET.

6.2 Inverter回路

　まず, n-TFETと p-TFETの動作の違いを明らかにするため, Inverter回路の動作を解析した.

図 6.3にGNR幅 1.6 nm, Lg = 20 nmのGTFETを適用した Inverter回路の回路図と負荷容量

がない場合の波形を示す. GTFET内の S-Dトンネリングリーク電流を小さくするため, バイア

ス窓をバンドギャップの半分以下となる 0.3 eVとする必要がある. そこで今回は, 駆動電圧Vdd

と入力電圧Vinを 0.3 Vとした. 図 6.2では, 出力信号にオーバーシュートが見られる. このオー

バーシュートはコンパクトモデル内の寄生容量に起因しており, 限りなく寄生容量を小さくし

た場合には現れず, 出力波形が矩形波に近づく.

　次に, Inverterの負荷容量依存性を解析した. 図 6.4(a)は出力信号を”1”→”0”に切り替え

た場合を, 図 6.4(b)は出力信号を”0”→”1”に切り替えた場合を示す. 負荷容量を増大させ

ると, 負荷容量の充放電により, 出力波形のステップが丸くなる. また, オーバーシュートが小

さくなる. GNR幅 2.4 nm, Lg = 30 nmのGTFETを適用した場合も同じ特徴が現れる. 負荷

容量と遅延時間の関係を図 6.5に示す. τHLは出力信号が”1”→“ 0”に変わるときの遅延を,

τLHは出力信号が”0”→“ 1”に変わるときの遅延を示す. この二つの遅延の平均は τAverageで

示す.　遅延時間は, 入力から出力が 50 %変化する時間から見積もった. 両方のGTFETにお

いて, 負荷容量の増大とともに, 遅延時間が長くなること分かった. 図 6.5(a)に注目すると, τLH

が τHLよりも小さくなることが分かる. これは, p-GTFETが n-GTFETよりも遅延時間が短い

ことを示している. GNR幅 2.4 nmのGTFETでは, τLH と τHLがGNR幅 1.6 nmのGTFET

よりも小さい遅延時間となった. この遅延時間の差は, ON電流の差に起因しており, ON電流
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図 6.2: GTFETを適用した Inverter回路. (a)回路図. (b) 出力信号.

図 6.3: 寄生容量のオーバーシュートへの寄与.
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が高いGNR幅 2.4 nmのGTFETの方が遅延時間が短くなる.

図 6.4: Inverter回路における出力波形の負荷特性. (a)出力信号”1”→”0”の場合. (b) 出力

信号”0”→”1”の場合.

図 6.5: Inverter回路における回路遅延の負荷容量依存性. (a) GNR幅 1.6 nmのGTFETを適

用した場合の遅延. (b) GNR幅 2.4 nmのGTFETを適用した場合の遅延.
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6.3 NAND回路

　図 6.6に GNR幅 1.6 nm, Lg = 20 nmの GTFETを適用した NAND2回路 (入力が 2つの

NAND)の出力信号を示す. この回路では, 負荷容量を加えていない. 駆動電圧Vddと入力電圧

Vin1, Vin2は, 0.3 Vとした. NAND2回路の負荷容量依存性を明らかにするため, 図 6.6(a)の回

路の出力に負荷容量を加えて, その出力波形を解析した (図 6.7(a)). また, GNR幅 2.4 nm, Lg =

30 nmのGTFETを適用したNAND回路についても同様の解析を行った (図 6.7(b)). この回路

では, 駆動電圧と入力電圧を 0.2 Vとした. 図 6.7では, 負荷容量の増大するにつれ, 出力波形の

ステップに丸みが生じる. これは, 負荷容量の充放電によるものである. 負荷容量を大きくした

場合, 両方の回路において負荷容量によりオーバーシュートが低減された (図 6.7(a)). このオー

バーシュートの強度は負荷容量と入力電圧によって決定され, オーバーシュート電圧と入力電

圧の比は各負荷で一定である (図 6.8(b)). 図 6.8のオーバーシュート電圧は, 図 6.7(a), 6.7(b)の

ピーク出力電圧値から入力電圧を差し引いたものである. 図 6.9に遅延の負荷容量依存性を示

図 6.6: GTFETを適用したNAND2回路. (a) 回路図. (b) 出力信号.

す. 遅延時間は, 入力から出力が 50%変化する時間から見積もった. 負荷容量とともに遅延 τHL,

τLH , τAverageは増大する. 負荷の充放電により遅延が増大する. 二つの回路の遅延を比較すると,

GNR幅 1.6 nmのGTFETを用いた場合のほうが, 遅延が大きいことが分かった. これは, GNR

幅 1.6 nmのGTFETのほうがON電流が小さいことに起因している. . 　次に, GTFETを適用

した回路の消費エネルギーを計算した. 静的消費エネルギーは, GNR幅 1.6 nmのGTFETを適

用した回路では 0.004 aJとなり, GNR幅 2.4 nmのGTFETを適用した回路では 0.02 aJとなっ
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図 6.7: GTFETを適用したNAND2回路における出力波形の負荷容量特性. (a) GNR幅 1.6 nm

のGTFETの場合. (b) GNR幅 2.4 nmのGTFETの場合.

図 6.8: NAND2回路におけるオーバーシュート電圧の負荷容量依存性. (a) 各GTFETにおけ

るオーバーシュート電圧の負荷容量依存性. (b) オーバーシュート電圧と入力信号の比の負荷容

量依存性.
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図 6.9: NAND2回路における回路遅延の負荷容量依存性. (a) GNR幅 1.6 nmのGTFETを適

用した場合の遅延. (b) GNR幅 2.4 nmのGTFETを適用した場合のの遅延. (c) 平均遅延の負

荷容量依存性の比較.
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た. 動的消費エネルギーを計算し, 図 6.10に示した. 動的消費エネルギーは, 各部のTFETと負

荷容量での動的消費エネルギーを計算し, その総和で回路全体の動的消費エネルギーとして求

めた. 動的消費エネルギーは二つのGTFETで異なっており, 負荷がつながっていない状態に

おいてはGNR幅 2.4 nmの方が動的消費エネルギーが大きいことが分かった. この要因として,

ON電流の高さが挙げられる. 表 6.2では, GNR幅 2.4 nmの方がOFF電流が大きいため, OFF

状態からON状態に切り替わる時の消費エネルギーがGNR幅 1.6 nmよりも大きくなる. 負荷

容量を増大させた場合には, 駆動電圧の差に起因して, GNR幅 1.6 nmの方が動的消費電力が高

くなることが分かった. 出力信号が”0”から”1”に変化する場合に, 入力信号の片方が”0”の

時と両方の入力信号が”0”の時の動的消費エネルギーの負荷容量依存性を比較すると, 図中の

黒線と赤線のような違いが現れた. これは, 回路中の動作しているトランジスタ数の違いに起因

しており, 両方の入力が”0”の場合の方が動作している素子が多いため, 動的消費エネルギー

が大きくなる. 図 6.11は, CMOSやスピンデバイスを適用したNAND回路における消費エネ

図 6.10: NAND2回路の動的消費エネルギー. (a) GNR幅 1.6 nmのGTFETを適用した場合の

消費エネルギー. (b) GNR幅 2.4 nmのGTFETを適用した場合の動的消費エネルギー. 図中の

0-1は Input 1が”0”, Input 2が”1”の場合の動的消費エネルギーを示しており, 1-1は両方

の入力が”0”の場合を示している.

ルギーと遅延を示している. これより, 今回の解析に用いたGTFETでは, 既存の CMOSやス

ピンデバイスよりも低い消費エネルギーと遅延時間が達成できたことが分かる.

　入力を増やした場合のNAND回路の挙動を明らかにするため, NAND3, NAND5回路を解析

した. 図 4.13にGNR幅 2.4 nmのGTFETを適用した場合のNAND3回路とNAND5回路の波

形を示す. 二つの出力波形に注目すると, NAND5回路において出力信号が”1”→”0”に変わ

るときの遅延が大きい. 図 4.14はNANDの入力数によ τHLの変化を表している. 入力数が多く
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図 6.11: スイッチング素子の消費エネルギーと遅延 ([80]を参考に作成).

なるにつれ, 出力信号が”1”→”0”に変わるときの遅延が増大していくことが分かる. GNR

幅 1.6 nmのGTFETを適用した回路とGNR幅 2.4 nmのGTFETを適用した場合を比較する

と, 遅延時間が 6～8倍違うことが分かった. この結果は, SSが低いデバイスほど多入力による

遅延が小さくなり, より入力数の多いNANDの実現が期待できる.
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図 6.12: GNR幅 2.4 nmのGTFETを適用した場合のNAND3回路とNAND5回路の波形. (a)

NAND3回路. (b) NAND5回路.
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6.4 Ring Oscillator

　Ring OscillatorのGTFETを適用したRing Oscillatorの解析を行った. 図 6.13にRing Os-

cillatorの回路図を示す. この解析では, GNR幅 1.6 nm, Lg = 20 nmのGTFETを用いた. 図

6.14と図 6.15にRing Oscillatorの段数を変化させた場合の波形を示す. この解析では, 負荷容

量は加えていない. この図では, 奇数番の Inverterの出力波形を表示している. 図 6.14(a)では,

入力電圧 0.3 Vよりもピーク電圧が小さい. これは,　出力信号の電圧が飽和し終わる前に次の

信号が入ってくるために起こる. 図 6.14(d)に, 段数と波形周期の関係を示した. この図より,

Inverterの個数が増えるほどに波形周期が線形的に増加することが分かる. これは, GNR幅 2.4

nmのGTFETでも同じ傾向が現れる. 二つの図の周期と段数の関係を比較すると, GNR幅 2.4

nmのGTFETを適用した場合に周期がGNR幅 1.6 nmのGTFETの場合の約 1/10しかないこ

とが分かる. 段数による遅延時間の変化を図 6.16に示す. 遅延時間 τdは, 下記の式より求めた.

τd =
T

2N
(6.8)

ここで, Tは発振周期, Nは段数を示す. 図より, 5～15段までは急激に遅延時間が増大するが,

20段以降では緩やかに遅延時間が増大していくことが分かる.　図 6.16(a)と 6.16(b)を比較す

ると, GNR幅 2.4 nmのGTFETを用いた場合には, 遅延がGNR幅 1.6 nmのGTFETの場合

よりも約 1桁小さくなった. これらの解析結果は, 表 6.2のON電流の差がRing Oscillatorの周

期や回路遅延に大きな差をとして現れることを示している.

図 6.13: 5 stage Ring Oscillatorの回路図.
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図 6.14: 異なる段数のGNR幅 1.6 nmのGTFETを適用した Ring Oscillatorの特性. (a) 5段

Ring Oscillatorの波形, (b) 15段 Ring Oscillatorの波形, (c) 25段 Ring Oscillatorの波形. (d)

段数による周期の変化.

図 6.15: 異なる段数の GNR幅 2.4 nmの GTFETを Ring Oscillatorの特性. (a) 5段 Ring

Oscillatorの波形, (b) 15段Ring Oscillatorの波形, (c) 25段Ring Oscillatorの波形. (d) 段数に

よる周期の変化.
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図 6.16: 遅延時間の段数依存性. (a) GNR幅 1.6 nmのGTFET. (b) GNR幅 2.4 nmのGTFET

を適用した回路.

6.5 本章のまとめ

　本章では, GTFETを論理回路に適用した場合の回路性能を明らかにするため, 第一原理解

析の結果を基に GTFETのコンパクトモデルを開発し, SPICE回路シミュレーターを用いて,

Inverter回路, NAND回路, Ring Oscillator回路の解析を行った. また, バンドギャップの大きさ

が異なる二つのGTFETを適用した回路を比較することで, 素子寸法の回路性能に対する影響

を解析した.

　GTFETを適用した Inverter回路の解析では, 素子内部の寄生容量により出力波形にオーバー

シュートが発生することがわかった. オーバーシュートは負荷容量を回路内に加えることで低

減することが出来るが, 回路の遅延時間が増大する. この遅延時間は, p-GTFETが動作した場

合のほうが n-GTFETが動作した場合よりも短くなることが分かった. また, 二つのGTFETを

比較すると, GNR幅 2.4 nmのGTFETを適用した回路では, ON電流の違いにより, GNR幅

1.6 nmのGTFETを適用した場合よりも遅延時間が 2桁小さくなることが分かった. NAND回

路では,　負荷容量を回路内に加えた際に, 遅延時間と動的消費エネルギーがON電流に強い影

響を受けることが分かった. NAND回路の入力数が増えた場合, 遅延時間が段数とともに急激

に増大することが分かった. また, 素子寸法が大きいGTFETではON電流が大きくなり, 遅延

時間が短くなることが分かった. これは, ON電流が高い素子ほど入力数を多くできることを示

唆している. GTFETを適用したRing Oscillator回路では, Oscillatorの段数が増えるほどに出

力波形の周期が長くなった. この周期や遅延は, 二つのGTFETで 10倍近くの差があることが

分かった. これは, ON電流の違いにより, Oscillatorの周期と遅延に明確な差を現れることを示

している.
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第7章 まとめと今後の課題
　本研究では, 既存のMOSFETの代替となる新奇スイッチング素子グラフェントンネル電界

効果トランジスタ (GTFET)の開発に向け, 原子スケールから各素子性能がどのように決定さ

れているかを解析し, 既存のTFETよりも高いON電流 ( > 10 µA/µm), 高いON/OFF比 ( >

108), SS < 60 mV/decを達成することを目的とした.

　本研究の成果として, 以下のものが挙げられる.

• 解析したGTFETでは, VBias = 0.5 Vのときに, ON電流 1281.1 µA/µm, OFF電流 0.16

pA/µm, ON/OFF比 7×109を得た. また, VBias = 0.05 VでON電流 85.1 µA/µmが得ら

れ, 低いバイアス電圧でも既存のTFETより高いON電流を得られることが分かった.

• GNR幅及びチャネル長の解析結果を基に, 素子内のポテンシャルバリアU(x)を一定にな

るようにスケーリングする”Constatnt U(x)スケーリング法”を新たに考案し, 幅の広い

GNRにおいても低いOFF電流と SSが得られることを見出した.

• ソース・ドレインバイアス電圧と素子構造依存性の解析から, 各素子性能がソース・ドレ

イン直接トンネリング電流, 熱電子リーク電流, ソースとドレイン領域の擬フェルミ準位

の差に影響を受けることが分かった. これらの影響を考慮したSSの解析モデルを開発し,

GNR幅≤ 8.6 nm, チャネル長≥ 43 nmでSS < 60 mV/decが得られることを明らかにし

た. また, ON/OFF比≥108を達成するためには, GNR幅≤2.7 nm, チャネル長≥50 nm

が必要であることを明らかにした.

• 熱電子リーク電流を低減できる新素子構造を考案し, 試作素子と同じバンドギャップ (0.07

eV)をもつGNRにおいて, SS = 53.6 mV/decを得た. また, 共鳴トンネル効果を利用し

てスイッチングする新奇素子グラフェン共鳴トンネル FET(GRTFET)を新たに考案し,

チャネル領域の平坦な伝導帯バンドによって, 同じチャネル長をもつGTFETよりも原理

的に低い SSが得られることを明らかにした.

• 第一原理解析で解析したGTFETのコンパクトモデルを開発し, 論理回路に適用した場合

の回路性能を解析した. その結果, 既存のMOSFETやスピンデバイスよりも 2桁以上低

い消費エネルギーと 1 ps以下の短い遅延時間を達成した.

これら成果は, 優れた素子性能を持つGTFETを開発するために重要な知見であり, 将来の低消

費電力大規模集積回路の開発に貢献できる.
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図 7.1: GTFETと各 TFETにおける SS と ON/OFF比の関係 [10]-[34]([11]の図面をもとに

作成)
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　今後の本研究の課題として, エッジラフネスを考慮した素子設計指針の解明が挙げられる.

今回の解析では, フォノン散乱やエッジラフネスを含まないGNRで解析を行っている. しかし,

素子寸法の大きなデバイスでは, グラフェンのフォノン散乱を考慮する必要がある. また, トッ

プダウンで素子を作製する場合, GNRに加工した際にエッジラフネスが発生する. エッジラフ

ネスを含むグラフェンでは, バンドギャップの大きさにばらつきが生まれる. これにより, キャ

リアがバンドギャップの小さい部分を介してソースからドレインにパドリングしてしまい, OFF

電流が増大する. 従って, これらの条件下で SS < 60 mV/decやON/OFF比 > 108を達成でき

る素子設計指針を明らかにするためには, エッジラフネスの影響を反映した SSの温度依存性

の解析モデルを開発する必要がある. 一般に, 散乱要因の影響を解析する場合には, 統計的な結

果を出すために, 膨大な量の素子を計算する必要がある. しかし, GNRにおけるエッジラフネ

スの影響については, M. PoljakやK. Takashimaらによって詳細な解析がされており [81], [82],

エッジラフネスを考慮した場合のGTFETの素子性能についての解析モデルをこれらの解析結

果から導ける可能性がある.

本研究の一部は, 独立行政法人科学技術振興機構 (JST)の研究成果展開事業「センター・オブ・

イノベーション (COI)プログラム」の支援によって行われた.
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