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表題のテーマの研究成果[1]について物性研・工学系研究科共同でプレスリリースを出させていただいたことがきっか

けで、今回本誌での研究紹介の機会をいただいた。この研究は筆者がマテリアル工学専攻の大学院生であった頃に開始し

たものであり、物性研着任後 3 年近くも引っ張ってしまったが、一応まとめることができて大変ほっとしたところであ

る。あまり物性研ではなじみの薄いテーマかもしれないので、少し背景説明を丁寧に行いたい。その分結果の部分はあっ

さりとしているように見えるかもしれないが、ご容赦いただければと思う。なお、余談ではあるが、今回のプレスリリー

スは結局、筆者の知る限り記事などにはなっていない。取り上げて欲しければ、もっと平易な内容でキャッチーかつウソ

をつかないリリースを書く必要があると同僚の渡辺宙志氏からダメ出しされたが(物性研だより 55 巻第 3 号参照)、なか

なかさじ加減が難しい。研究成果を分かりやすく伝えることが求められる中で、そのような技術も研究者としてもっと磨

くべきなのか、あるいは広報の専門家に任せるべきなのか、悩ましいところである。 

【研究背景】 

半導体産業では、トランジスタやキャパシタを小型化し、限られた面積の中により多く敷き詰めることで計算機の演算

性能やデータ容量の増大を図ってきた。小型化しつつ性能を維持するためには、デバイス１つあたりの面積が小さくなる

中でキャパシタンスを維持する必要があり、言い換えると、面積当たりのキャパシタンスを向上させる必要がある。その

ために、絶縁膜の薄膜化や高誘電率(high-k)材料の採用が推進されているが、いずれのアプローチも、近い将来物理的

な限界が来ることが目に見えている。すなわち、誘電率には限界があり、また、薄膜化を進めると最終的には原子が足り

なくなる。そこで最近注目されているのが「負のキャパシタンス」である[2]。幾つかの研究グループが、常誘電体キャ

パシタと、同じ厚さの常誘電体に強誘電体薄膜を加えた 2 層キャパシタのキャパシタンスを比較し、後者の方が大きくな

ることを報告している。直列のキャパシタンスはܥ୲୭୲
ିଵ 	ൌ ܥ

常誘電
ିଵ 	൅ ܥ

強誘電
ିଵ 	のように表されるので、これらの結果は強誘電

体薄膜部分のキャパシタンスが負であることを示唆している。これは、誘電体の薄膜化を進めなくてもキャパシタンスを

増幅させることができることを意味する。 

 ここで、キャパシタンスが負であるということがどのような状況であるかをもう少し説明する。通常、誘電体は外部電

場を遮蔽しようとして分極するが、この分極が行き過ぎると、外部電場と内部電場の向きが逆になり、電圧の増幅が起こ

る。このような性質を示すときに、その材料のキャパシタンス、あるいは誘電率が負であるという。なお、過渡的な誘電

応答のみで誘電率が負になるということがあり得るが、本稿では、静的な応答において誘電率が負になるような状況につ

いて紹介する。 

誘電体のキャパシタンスは、電気変位をܦ、内部エネルギーをܷとして、ିܥଵ ൌ ݀ଶܷ/݀ܦଶと表すことができる。強誘電

体ではܷሺܦሻが二重井戸型なので、ܦ ൌ 0 近傍で負のキャパシタンスを示すことになる。通常はこのܦ ൌ 0	近傍の領域は

不安定で自発的に分極してしまうが、何らかの方法で分極を抑制で

きれば、負のキャパシタンスが発現すると考えられる。具体的に

は、強誘電体表面の分極電荷の不完全遮蔽によって生じる反分極電

場[3]や、分極ゼロが安定状態である常誘電体を強誘電体に直列に

積層することで生じる分極抑制効果が提案されている[4]。 

 一方で、上記のような議論では、強誘電体が分極ドメインを生成

することを念頭に置いていないという批判がある[5]。実際に、薄

膜では多くの場合、図１のような縞状の分極ドメインを形成するこ

とが知られている。このようなドメイン形成によって表面分極電荷 図 1：縞状ドメイン構造形成時の分極 P と電場 E。
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は正味ゼロになり、マクロスコピックな分極を伴わずに局所的には分極できてしまうので、分極抑制効果は働きにくくな

ることが想定される。 

 このような理論的な批判がありつつも、実際に負のキャパシタンス効果が実験でみられていることは事実であり、どの

ような理屈で負のキャパシタンスが発現しうるのかは先行研究では十分整理できていない状況である。例えば、図１のよ

うに、表面近傍では分極に伴う電場は漏れ出ているので、ナノスケールではある程度の分極抑制効果が働くことが想定さ

れるが、実験で定量するのは非常に難しいと思われる。また、動作電圧下で分極ドメインがどのようなダイナミクスを示

し、それがキャパシタンスにどのような影響を及ぼすかは、十分な知見が得られていない。 

筆者らは、ここ数年、第一原理計算によってこの問題にアプローチしてきた。最近、金属／強誘電体／常誘電体／金属

キャパシタの縞状ドメイン構造の誘電応答とキャパシタンスの計算を行い、負のキャパシタンスの発現メカニズムの一部

を明らかにすることに成功したので、簡単に紹介する。 

【計算結果】 

本研究ではまず、図 2 の強誘電体／常誘電体 2 層キャパシ

タモデルにおいて縞状の分極ドメイン構造がある場合と、分

極が一方向に揃っている場合で、どちらがより安定であるか

計算し、分極ドメイン構造を有する状態の方が安定であるこ

とを確認した。次に、縞状の分極ドメイン構造を有するモデ

ルと単一ドメインモデルで電圧下でのキャパシタンスを各々

計算し、キャパシタンスの増幅効果を比較することで、ドメ

イン形成の影響を調べた(図 3)。電圧印加のために、筆者らが

開発した軌道分離法[5]という手法を使った。単一ドメインモ

デルではゼロバイアスから分極が抑制され、キャパシタンス

の増幅が見られたが、より現実的な縞状ドメインモデルで

は、低電圧ではキャパシタンスの増幅が見られなかった。し

かしながら、0.3 V の電圧を加えたところ、分極ドメインが完全に消失し、このモデルでも結果的に単一方向に分極が

揃った単一ドメイン状態が生じた。そして、この状態では負のキャパシタンスが見られることが分かった。この単一ドメ

イン状態に転移すると、0.1 V 未満に電圧を下げるまでは安定で、それより電圧を下げると縞状のドメイン構造が再生す

ることが分かった。また、分極ドメインが消失・再生する転移そのものも、キャパシタンス増幅に寄与することが分かっ

た。以上を模式的にまとめると図 4 のように、いわゆる反強誘電的なヒステリシスを示すバイアス応答をしており、これ

に伴って負のキャパシタンスが発現することがわかった。 

図 2：本研究の強誘電体／常誘電体 2 層キャパシタモデル。

図 3：バイアス下での反強誘電的なドメイン

構造変化の模式図。 

図 4：常誘電体キャパシタ（三角形）、単一ドメイン強誘電

体／常誘電体 2 層キャパシタ（円）、および縞状ドメイン 2 層

キャパシタ（四角形）のキャパシタンスの計算結果。枠内：

縞状ドメイン 2 層キャパシタの蓄積電荷。
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【今後の展望】 

この研究では、基本的には絶対零度で系のポテンシャルをなぞった計算を行っているわけで、例えば膜厚依存性や物質

依存性は十分議論できておらず、種々の有限温度効果や、欠陥の影響、核生成からの分極ドメインの成長なども考慮でき

ていない。また、負のキャパシタンス効果はなにも強誘電体に限られたものではなく、ܷሺܦሻが負の曲率を持つような物

質系なら何でも生じ得るものである。強相関電子系なども含めると、実はありふれた現象である可能性があり [6]、今後

も興味深い研究対象であり続けるのではないかと思う。 
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