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研究成果の概要（和文）：本研究では、コンピュータなどの電子機器に使われる電子デバイスの高性能化を目指し、そ
れに使われる最適な材料の探索を行った。異なる化合物の組み合わせによって構成される超格子物質において、どの化
合物を選択するかで特性が大きく異なることを理論的な計算によって予測し、その計算結果に基づいて実際の材料を作
製して評価を行った。材料作製についてはまだ発展途上であるが、今後改良されることで、将来より便利な社会を実現
するための電子デバイスが開発されることが期待される。

研究成果の概要（英文）：In this work, comprehensive materials research was carried out for future 
electronic devices. Our target material is a so called superlattice structure consisting of two different 
chalcogenide compounds. It was found by theoretical simulation that electronic characteristics strongly 
depended on the choice of the compound. The physical properties of a proposed superlattice were also 
evaluated experimentally. Even though material fabrication is still developing, further improvements will 
be expected to realize a such new functional electronic device.

研究分野： 材料科学

キーワード： 相変化材料　トポロジカル絶縁体　第一原理計算　電子デバイス
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１．研究開始当初の背景
 産業技術総合研究所
発してきた次世代半導体不揮発性
一つである相変化メモリ
GeTe/Sb
な二値抵抗状態変化
ロジカル絶縁体
性の発現が
味深い現象が観測
このような優れたメモリ特性を示し、特異な
物性を有する
合物の組み合わせ
もにほとんどな
や化合物
はほとんど未知
 
２．研究の目的
 本研究では、
種類似
る新規
論に基づく第一原理計算を用い
探索し
依存性に調査することを目的とした。
興味深い特性を示すと予想された超格子膜
を実際に
入れ、この新しいタイプの
礎研究
指した
 
３．研究の方法
(1) 第一原理計算
Si, Ge, Sn, Pb; V:
Te)超格子
超格子膜は異種化合物を積層した構造を有
するため、それぞれの化合物の結晶構造や、
元素同士の相互作用等によって安定に存在
できるかどうかが重要になる。従って、始め
に種々材料を組み合わせて第一原理計算を
行い、その構造の安定性等を検討し
ルとしては、
うな人口超格子構造を
した時に格子定数や原子間距離が安定なエ
ネルギーに収束するまで最適化を行った
造を最適化した超格子に関して、バンド構造
計算を行い、電子状態に及ぼす組成の影響に
ついても調査した。用いた第一原理計算のコ
ードは
い、スピン軌道相互作用の影響も考慮した計
算を行った。
 
(2)第一原理計算において興味深い特性を示
すと予想された
て、スパッタリング法（物理蒸着法）にて
際に基板上に
ーゲットに
装置内のターゲットシャッターの開閉を制
御しながら、それぞれの膜を交互に積層させ
た。成膜中は膜の結晶方向を揃えるために基
板を
子薄膜は
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