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研究成果の概要（和文）： 近年電気２重層の方法により絶縁体の結晶表面に強力な電場をかけ、低温で超伝導現象を
発現させることが可能となってきた。そこで本研究では、超伝導を引き起こすキャリヤがどのように注入されるのか、
またキャリヤが注入された結晶がどのような電子状態を示すのかを明らかにするため、特にダイヤモンドやシリコン結
晶に注目して、表面近傍のキャリヤ密度の計算を第一原理計算により行った。
　その結果、実験的に実現可能な電場下では、約1パーセント程度のキャリヤ密度が表面に誘起されることがわかった
。この結果から、ダイヤモンド表面においても超伝導を発現させることが可能ではないかと推測された。

研究成果の概要（英文）： In recently, it has been attracted much interest in the superconductivity of 
surface charging on several insulators, which is induced by strong electrical field of an electrical 
double layer. In this study, we investigate the electronic state of it; especially we take the surface of 
diamond as an example. By using the first-principles calculations, we obtain the band structure and the 
profile of hole density near the surface of the diamond under the electrical field.
 It indicates that induced hole concentration as a carrier reaches up to 1 percent of total atoms of the 
system under realistic situation. The result suggests the possibility of the electric-field-driven 
superconductivity of the diamond with the electrical double layer at sufficiently low temperature.

研究分野：物性理論
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１．研究開始当初の背景 
通常の半導体では純粋なシリコンなどの

結晶にホウ素などの不純物を微量注入し電

気伝導を担うキャリヤを結晶中に導入して

いるが、キャリヤを不純物によらず外部から

の電界により注入することができれば、今ま

で超伝導が観測されていない物質において

も新たな超伝導現象やすでに超伝導が見ら

れている物質においても、不純物による乱れ

の効果を受けないので超伝導転移温度の上

昇が期待される。 

 電界を用いて半導

体表面にキャリヤを

注入及び制御する事

自体は、電界効果ト

ランジスタ（FET）な

どですでに実現して

いるが、キャリヤ密

度が高々10－ 13 cm－ 2

程度までであり超伝

導を発現するまでに

キャリヤ密度を上げ

る事は難しかった。しかし近年、電気２重層

の方法[図１]により SrTiO3 の結晶表面に強

力な電場をかけキャリヤを～1×10－14 cm－2

程度まで集積させ低温で超伝導状態を発現

させることに成功したという報告がなされ

注目を浴びていた[1]。また LaAlO3と SrTiO3

を接合させた物質の界面でも超伝導状態が

出現しており、これに電場をかけて超伝導状

態を制御したという実験も報告されていた

[2]。これは、接合界面に自然と生じる電界

によりキャリヤが誘起されたものと考えら

れている。[図２]      

電界による

キャリヤドー

ピングでは、

電場により瞬

時にキャリヤ

数を制御出来

る上、不純物ドーピング（化学ドーピング）

のように結晶中の乱れを引き起こすことも

ないなど、さまざまな利点が挙げられる。キ

ャリヤ制御の基礎技術は半導体制御の鍵を

握る重要なポイントであるだけに、今後、電

界によるキャリヤドーピングは界面上の超

伝導現象に関する物理学のみに限らず化学

ドーピングに代わるキーテクノロジーとし

て半導体技術の主役に躍り出る可能性も考

えられる。 

 

２．研究の目的 
本研究では上記のような状況を踏まえ、

SrTiO3やシリコン、さらにダイヤモンドなど

の結晶表面に外部から電場をかけたとして、

どのようにキャリヤが注入されるのか、また

キャリヤが注入された結晶がどのような電

気的性質を示すのかを第一原理計算を用い

て理論的に解明することを目的とする。 特

にダイヤモンドは、バルク系においてホウ素

をドープすることにより比較的高い温度で

超伝導状態になることが知られており[3]、

電場によるキャリヤドープによっても高い

温度で超伝導が発現する可能性が考えられ、

その検討は大変興味深い。 

第一原理計算により得られるデータは、結

晶表面近傍のキャリヤ分布や結晶格子の弾

性率などであるが、これらは物質の構造を忠

実に反映したもので、超伝導転移温度の解析

などに必須であるだけでなく、キャリヤ注入

の実験結果の解析にとっても重要な指針と

なりうるもので、多方面の研究にとって必要

不可欠なものである。またこの研究を通して

ダイヤモンドなどにおいて、高温での超伝導

が可能であると予測されれば、今後類似の物

質でより高い転移温度を持つ超伝導物質探

索のきっかけともなることも期待できる。 

 
３．研究の方法 
本研究で用いる第一原理計算は、研究分担

者（中村）と米国ウィスコンシン‐ミルウォ

図１ 
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ーキー大学Weinert教授との国際共同研究に

より新たに開発した手法[4,5]で、単一スラブ

モデルを用い、フルポテンシャル及び原子間

内ノンコリニアスピン状態をも考慮した計

算法である。これは世界的に最も高精度なも

のであり、半導体・磁性体表面やヘテロ界面

構造、結晶成長に関する理論的研究を進めて

大きな成果を上げてきた。 

また、強い電子相関をもつ遷移金属化合物

や有機・無機分子なども取り扱うために

LDA+U 近似を取り入れ、近年本研究の核を

担う外部電場の効果の導入に成功している。 

このようにこの計算手法は従来の手法で

は計算が困難であった表面を持つ物質を扱

うことができる特徴を持ち、他大学等の追随

を許さぬものになっている。この方法により

現実の物質の表面近傍の電子状態を忠実に

再現し、外部電場を変化させるなど種々の条

件下で電荷分布などの基礎的な物性を明ら

かにする。 

 
４．研究成果 

第一原理計算により得られた計算結果を

図３に示す。これは電場が掛かったダイヤモ

ンド表面近傍の各原子層におけるキャリヤ

（ホール）密度の計算結果である。ここで電

場の強さは実際の電気２重層で実現可能範

囲と思われる値にとってある。このときドー

ピング濃度は各原子層によって異なるが最

大 0.5%～1%程度の値になることがわかった。

このキャリヤ密度はバルク系において転移

温度が十分観測できる程度の密度[5]になっ

ている。 

従ってダイヤモンドの電場誘起超伝導が実

験的に見出されることが期待される。 

なお第一原理計算では扱える系が原子層

として 20 層程度以内のものに限定され、現

実の系と比較するとかなりサイズが小さい

ので有限サイズ効果が懸念される。そこで、

その問題点を克服するため各原子を大きさ

のない格子点として取扱い、その格子点上を

電子が飛び移るというように単純化したモ

デルであるタイトバインディングモデルを

使い、原子層として数百層に対応する系の電

子状態も計算した。 

図４に（１１１）結晶面近傍のホール密度

の計算結果を示す。タイトバインディングモ

デルではホール密度が格子点上で一つの値

で表現されるので、その値は第一原理計算に

より計算される連続的なホール密度の各原

子層における平均値に対応するものになっ

ている。 

 

図４でわかるように第一原理計算の結果

とタイトバインディングモデルを使った計

算結果を比較すると、よく一致していること

がわかる。 

タイトバインディングモデルで、大きなサ

イズの系をいろいろ計算してみたが、結果の

サイズ依存性は小さく、ホール密度は表面近

傍に集中しており図４の結果とほとんど同

じであった。したがって、表面に注入された

キャリヤは基本的に 20 層程度の深さの所ま

でにとどまることがわかり、第一原理計算の

図３ 
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適用範囲内にあることが確認できた。 

 電気 2重層による電場下でのダイヤモンド

表面近傍のキャリヤ（ホール）密度の第一原

理計算は、今までに得られていなかった結果

であり、今後電場誘起超伝導のメカニズムな

どを考察する際、必要不可欠のデータになる

と考えられ、大きな成果が得られたものと考

えている。 
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