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　近年、易動度の高い Ge系デバイスの検討が盛んである。Si系と同様に、整合性の良い germanideは

Geに対する金属電極の有望な候補である。ところで、金属/Ge界面では多くの単純金属に対しショットキ

ーバリア高さ(SBH)が価電子帯近傍にピニングすることが知られているが、MGe2(Mは金属原子)/Ge界

面ではM種に依存して SBHが変化する[1]。また NixGeyにおいては、NixSiyとは逆に、Ni組成を増やすと

正孔の SBHが増えることが指摘されている[2]。そもそも界面では silicideと同じ組成相が安定とも限らな

い。そこで、本研究では、第一原理計算を用いて、germanide（NixGey, PtxGey）の組成と安定性の関係、Ge

界面での SBHの組成依存性を検討した。

　図は、NixGeyの安定な組成相を Ni, Geの化学ポテンシャル(供給量：大きいと richになる)の関数と

して描いたものである。Niの供給が増加すれば Ni組成の高い相が、Geの供給が増加すれば Ge組成が

高い相が安定となるが、特に Ni、Ge両者の供給が十分だと、silicideにはない x:y=5:3の相が安定に存在

することが分かる。この結果は実験と一致する。

次に 、超格子膜を用いて NixGey  /Ge(111)β 界面での正孔の SBH を求めた。 NiGe2 では

0.16eV、Ni3Geでは 0.28eVとなり、silicideとは逆に、Niの割合が大きいほど SBHが大きくなった。この結

果は実験結果と符合する。発表では、他の相の SBH、PtxGeyの相図と SBH の結果も示し、金属

germanideの特徴について議論する予定である。

[1] L. Lin et al, Appl. Phys. Lett. 101 (2012) 052110. [2] D.Ikeno et al. Jpn. J. Appl. Phys.. 46 (2007) 1865.

図．NixGey の組成相図。Ni と Ge
の化学ポテンシャルの関数として
示す。
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