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■■  ははじじめめにに  
私たちの身近にある半導体や金属などの材料特性の多

くは、点欠陥や結晶粒界、界面といった「格子欠陥」によっ
て決定づけられる。したがって、これらの格子欠陥の電子・
原子レベル構造の解明が最新の材料科学では必須となっ
ている。そのための研究手法として、理論的には第一原理
計算が有効であるが、現実的な格子欠陥の構造は複雑で
あることが多く、計算コストの高い第一原理計算の適用も
限界がある。これまでの研究では、第一原理計算データを
学習させた機械学習原子間ポテンシャルを構築し、第一
原理計算と同精度で複雑な格子欠陥の原子レベル構造を
解明する手法開発を行ってきた。 

 
■■  活活動動内内容容  
１.高精度機械学習ポテンシャルの開発 
格子欠陥特性の高精度・高速予測に向けて、DFT計算

データを学習させた人工ニューラルネットワーク(ANN)原
子間ポテンシャル(NNP)が近年盛んに構築されている。し
かし現在のNNPは、様々な格子欠陥を同時に学習させる
と予測誤差が大きくなる問題がある。その一因は、通常の
構造記述子は比較的単純な既知の解析関数をもとに構築
されており、多様な原子環境に対する近似能力が限定さ
れるためである。これに対し、我々の先行研究ではANNに
基づく学習可能な記述子(ANN記述子)を構築し[1]、Siの点
欠陥、表面、対称傾角粒界に対して、従来の記述子よりも
高い予測精度があることを示した。 

 
２.上記手法を用いたSi非対称傾角粒界の原子構造解析 
多結晶Siでは、非対称で秩序度の低い粒界が不純物偏

析や少数キャリア再結合を通じてデバイス特性（特に太陽
電池効率）を大きく左右するため、その原子構造の解明は
粒界設計と高効率化に直結する。開発したANN記述子に
基づくNNPによるシミュレーションによって得られた成果は
以下のとおりである。 

 
● NNPに基づく焼きなまし法（Simulated annealing）に

より、Σ9(111)||(115)[1̅10] の非対称傾角粒界の低
エネルギー原子構造を同定することに成功し、電子
顕微鏡観察像とも一致していた(図a)。これにより、
同じ手法を適用することで、電子顕微鏡像による観
察が難しい他の非対称傾角粒界の妥当な原子構
造を特定することが可能となった。 

 
● Σ3非対称傾角粒界では、粒界エネルギー𝛾𝛾GBが

結晶学的関係から予測される理論値から外れてい
る(図b上部)。これは傾斜角𝛷𝛷に依存して含まれる構
造ユニットが、準安定Σ3(112) (0°~70°)から最安
定Σ3(112) (70°~90°)と変化することによる(図b下
部)。このような低エネルギー構造を正確に同定で
きたことで、定量的な電子構造解析が可能となり、
バンドギャップ内の欠陥準位が明らかになった。 

 
 

■■  関関連連情情報報等等（（特特許許関関係係、、施施設設））  
本研究の一部は大阪大学 D3 Center の SQUID を利

用して実施されました。 
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■■  ははじじめめにに  

複合酸化物 SrTiO₃（STO）は、ニューロン模倣型の超低

消費電力デバイス[1]をはじめ、次世代エレクトロニクスの

キーマテリアルとして注目されている。一方で、高品質な

結晶成長に高温を要するため、CMOS プラットフォームと

の直接統合は依然として難しい。近年、水溶性犠牲層を介

して複合酸化物自立膜を形成・転写する手法が提案され

[2]、低温で多様な基板へ転写可能な新たな集積ルートが

開かれた。本研究では、水溶性犠牲層として Sr₄Al₂O₇

（SAO）を用いて STO 自立膜を作製し、その自立膜をチャ

ネルとする電界効果型トランジスタ（Freestanding STO-

FET）を作製・動作実証した。STO 自立膜をチャネルに用

いた FET の動作報告はこれまでになく、高温プロセスを

回避しつつ CMOS 互換な酸化物機能実装に向けた有効

な道筋を示す。 

■■  活活動動内内容容  
１．Freestanding STO-FETの作製 

KrF レーザー（ λ=248 nm ）を用いたパルスレーザー堆

積法（PLD）により、STO 基板上に STO/SAO のエピタキシ

ャル二層膜を成長させた。水に浸して水溶性犠牲層 SAO

を選択的に溶解除去し、得られた薄膜を Si/SiO₂基板へ転

写することで STO 自立膜を作製した。ゲート絶縁膜として

Parylene C および HfO₂を用い、自立膜をチャネルとする

Freestanding STO-FET を作製した（図(a),(b)）。 

 

２．Freestanding STO-FETの電気特性評価 

電流–電圧特性の準静的測定（VDS = 0.2 V、VG = +5 ～ 

−5 V）において、ゲートリーク電流は十分小さく（IG < 0.1 

nA）、オン–オフ比は > 10³ を示した。これは従来のバルク

STO-FET と整合するスイッチング挙動であり、チャネルが

基板から完全に分離された自立構造であっても大きな電

流変調が可能であることを実証した。 
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３．ニューロモルフィックデバイスへの応用 

我々はこれまでに、バルクSTO-FETにおいて、ニューロ

ン入力を模した電圧パルス印加時に酸素欠損がドリフト・

拡散し、生体ニューロン様の挙動を示すことを報告した

[1]。この知見を踏まえ、本研究で作製した素子でも同様の

応答を検証した。その結果、Freestanding STO-FETにお

いてもパルス印加によりドレイン電流の緩やかな増加が観

測され（図(c)）、生体ニューロン動作の模倣が可能であるこ

とがわかった。さらに、応答の時間スケールは約 1 ms 〜 

1 s と、生体ニューロンと同等の範囲であった。 

 

4．有限要素法による動作メカニズムの考察 

COMSOL Multiphysics®ソフトウェアを用いた有限要素法

によるシミュレーションにより、本デバイスの動作メカニズム

は、従来のバルク STO-FET とは本質的に異なることが示

唆された。バルク素子ではチャネル内の酸素欠損のドドリリフフ

トトが長い時間スケールに寄与しているが、本デバイスはチ

ャネルの膜厚が極めて薄い（〜 13 nm）ため、ドリフトは速

やかに完了する。その結果チャネル表面における酸素欠

損の生成反応が新たな律速段階となり、生体ニューロンと

同等の長い時間スケールの応答が実現されると考えられ

る。 

 
図(a) Freestanding STO-FET の断面模式図。(b) デバイ

スの光学顕微鏡像 (スケールバー：100 µm)。（c）パルス電

圧印加時のドレイン電流の時間応答。 

SSrrTTiiOO₃₃自自立立膜膜 FFEETTのの  
動動作作実実証証ととドドリリフフトト拡拡散散解解析析  物物質質・・材材料料  

  

‒ 19 ‒

P-11


