
1. 利用の概略

1) 利用目的・内容
ナ ノ デ バ イ ス 材 料 とし て 期 待 され る グ ラ フ ェン ナ ノ リボ ン(GNR)の 成 長 プ ロ セ ス シ ミ ュ レ ー シ ョン と物性評 価

、デ バ イス特性予測を 利用目 的 とす る。GNRの 成 長 プロセ スシ ミュレー シ ョン を経 て得 られ た知 見 を、プ ロ セ

ス設 計 にフィー ドバ ックし、材 料 開 発 を効 率 化 する。またG、NRを 用い た ト ン ネ ルFETデ バ イ ス (GNR-TFET)
などの伝 導特性予測を行い、GNRデバイスの限界特性を検 証 す るこ とで 、GNRデバイスの研究開発を促進す

る。

2) 利用意義（産業利用の観 点 か ら ）
GNR は接合容量が小さ い こ と を 利用した、革新的検波器用ダイオード等への産業応用が期待されているG。NR
成長のメカニズムはまだ未解明なことも多く、経験的なパラメータを必要としない第一原理計算を用いて、速度論

的議論を行う必要がある。また基板や電極との界面が、電子状態、デバイス特性に大きく影響するため、理想的な

界面の場合の特性を予測しておくことが必要である。さらに、産業分野におけるデバイス開発では、実験と比較可能な

材料特性の高精度な定量的予測も重要である。

3 ) ス ー パ ー コ ン ピ ュ ー タ ー を 利用す る必性要
デバイス応 用を目指したGNR設計のためには、経験的なパラメータを必要としない第一原理計算を用いて、大

きな領 域全体 を高速 かつ高精度に計算 することが重要 である。これらの計算 のために1は00、0ノ最ー大ド程度の

計算機資源を利用することにより、並列化技術の開発やプログラムのチューニングを進めることが必要である。しかしな

がら、このような先端シミュレーシ ョンの産業応用は緒についたばかりであり、社内で利用可能なリソースは

限られている。

2. 成果の概要

1) 本利用で得られた成果 （成果が得られなかった場合はその理由 ）

※：〗ドを以下のうちから選択の上、計算機利用の観点から得られた知見を中心に記載してください。
(( 1. 計算科学、 2 ． コ ン ピ ュ ー タ ・ サ イ エ ン ス 、 3 . プ ロ グ ラ ム チ ュ ー ニ ン グ 、 4 . その他 ）

【新規 GNRの合 成 メカニズムの検 討 】
当社では、金属基板に前駆体分子を真空蒸着して加熱し、GNRをボ トムアップ合 成 する技 術 を開 発 してい

る 。 こ の よ うな 手 法 を 用いて、様々な幅をもGつNRや、エッジを様々な修飾基で置換したGNRを開 発 してい

る。ボトムアップ合成メカニズムにはいまだ末解明の部分もあり、前駆体設計の障害となっていた。そのため

経験的パラメータに依らない第一原理計算を用いて、特にエッジに修飾基を付与した場合にG、NR合成プロセ

スがどのように変わるのかを検討し、実験との比較を行った。

【 GNRの ラ マ ン ス ペ ク ト ル シ ミ ュ レ ー シ ョ ン 】
前項で述べた新規開発GNRの構造を同定するために、第一原理計算パッケージとしてQuant umEspr esso を 用

いて 、フォノン計 算 とラマンスペ クトル シ ミュレーシ ョン を行 った 。い くつ かの構 造 を仮 定 してシ ミュレー シ

ョンを行い、構造同定につながる結果を得ることができた。

1
【 GNR-TFETの伝導特性予測】

GNR-TFETの理想的なデバイス特性の検討を目 的 とし て 、GNRを電極 とする簡易的なモデルで非平衡グリーン

関数法に基づく第一原理計算を行った。計算には第一原理計算パッケーOジpenMXを 用い た 。そ の 結 果 、チ ャ

ネル長に依存した電流のトンネリングを確認することができた。

2 ) 社会・経済への波及効果の見通し

• GNRデバイスなどの新規低消費電カデバイスの開発推進による低環境負荷社会への貢献

・シミュレーシ ョンによる材料 ・デバイス研究開発の加速、および試作回数削減によるコスト・環境負荷低減
・産業界におけるシミュレーションおよび大規模並列計算利用の有用性 を実 証 することに よる 、コン ピ ュー タ

ビジネスの牽 引 、スパコン利用の促進

3) その他の成果

※記入の際は各項目の枠内に収まるように記入してください。補足資料を付加することは可能です。
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