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研究成果の概要（和文）：　表面・界面系は外部から電場を掛けて電荷を運ぶキャリヤを導入したり、異種の結
晶が会合することによりキャリヤが自発的に誘導されたりしてバルク系では見られない電子状態や超伝導状態が
期待される。
　本研究では第一原理計算手法を用いてダイヤモンド表面を例にとり超伝導がどのような条件の場合に発現しう
るのかを解明することを目的として研究を進めた。また特に電場を掛けない場合であっても表面や界面を作るこ
とによる効果が電子状態に与える影響の検討も行った。得られた結果は学会発表や論文等で発表を行った。

研究成果の概要（英文）：In surface or interface systems, interesting phenomena such as  
superconductivity are expected, because an external electric field induces  carriers or carriers are
 spontaneously induced by the association of different types of crystals.
In this study, we have studied on the surface of  diamond under strong electronic field  using the 
first-principles calculation method to clarify under what conditions superconductivity can be 
produced. In addition, even when no electric field was applied, the effect of  a surface or 
interface on the electronic state was also examined. The obtained results were presented in academic
 conference presentations and papers.

研究分野： 物性理論

キーワード： 第一原理計算　超伝導　表面系

  ２版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
　表面・界面系の超伝導は従来からよく研究されていたバルク系の超伝導とは異なった要素があり、超伝導を引
き起こす新たな仕組みや、次元性の効果が効いた特有の興味深い現象が期待できる。本研究では特にダイヤモン
ド表面を例にとり超伝導がどのような条件の場合に発現しうるのかを現実的なモデルを扱うことができる第一原
理計算を用いて解明したが、この研究は今後の表面・界面系の超伝導現象解明にも役立つものと思われる。
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１．研究開始当初の背景 

（1）絶縁体や半導体に電気伝導を担うキャリヤを導入するには、通常価数の異なる不純物を微

量注入する方法がとられるが、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、不純物による電子散乱が生じないので大変好ましい。電界を用いてキャリヤを注入す

る方法自体は、電界効果トランジスタですでに実現しているが、残

念ながらそのキャリヤ密度は高々10－13 cm－2程度であり、超伝導発現

までには至っていなかった。しかし近年電気２重層の方法（図１）

により絶縁体である SrTiO3や ZrNCl などの結晶に電場を掛けキャリ

ヤ数を～1×10－14 cm－2 程度まで増やすことに成功し、電場誘起超伝

導の発現が可能となり注目を浴びていた[1]。電場誘起超伝導では、

電場によりキャリヤ数を変化させることにより超伝導状態を制御す

ることが出来る上、ドーピングによる結晶中の乱れも避けられるの

で、新たな超伝導物質の発見や、既存超伝導体での転移温度上昇な

どが期待されている。 

（2）ダイヤモンドは高いデバイ温度を持つので、そこに多くのキャ

リヤをドープ出来れば、高い超伝導転移温度が期待でき大変興味深

い。バルクのダイヤモンド系では、すでにホウ素をドーピングすることにより超伝導が実現して

いるが[2]、ドープ量を増すと結晶中の乱れが増し高い転移温度は得られないことがわかってい

た。そこで、原理的に乱れを引き起こすことがない電気２重層の方法は有望と考えられており実

験が試みられていた。[3,4] 

 

２．研究の目的 

本研究では上記のような状況を踏まえ、ダイヤモンド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、さらにはダイヤモンド系で本当に電場誘起超伝導が可能となるかどうかを、

理論的に明らかにすることを研究の目的とした。 

 

３．研究の方法 

本研究では現実に即したモデルを扱うことが出来

る第一原理計算を用いた。使用したモデルは現実の

ダイヤモンド結晶表面を忠実に再現したもので図２

に示してある[5]。結晶面は(110)方向とし炭素原子

層の端には水素原子が吸着したモデルとなっている

が、現実の系でも水素原子がダイヤモンド表面に吸

着しやすいことが知られており、現実に即したもの

になっている。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くなる
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ことが懸念される（図２は炭素原子 13 層となる系）。そこで、その弱点を補うため各原子を大き

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も扱い、原子層として数百層に相当する系の計算も行った。 

タイトバインディングモデルは単純すぎて現実の系とかけ離れてしまう可能性があるが、同一サ

イズの系の第一原理計算の結果と比較することにより、特に問題ないことを確認している。 

 

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。

これは炭素の原子層が４層のものを描いているが、20

層を超える系のものと比較しても、バンド構造の特徴

はほとんど変わらない。なお電気２重層が作る電場は

実験で実現しているものに近い値として 1V/Åとして

ある。図２の縦軸は電子のエネルギーＥを表し、横軸

は波数空間上の主要な軸方向を表す。またＥ＝0 の所

がフェルミ面に対応し、今の場合フェルミ面を切った

バンド（Γ点付近のバンド）が電場によって誘起され

たキャリヤ（ホール）のバンドであることが見て取れ

る。 

図３では２つのバンドがフェルミ面を切っているが、電場が弱い時は 1つのバンドだけがフェ

ルミ面を切ることになることになる。このことをわかりやすく説明するためΓ点付近のバンドを

拡大した模式図を図４に示す。外部電場の強さに応じてフェルミ面 E Fを表すラインが上下する

ことになる。図では実線で表されたフェルミ面が上から２番目のバンドを切っている図になって

いるが、電場が弱い場合はＥFのラインが上方に移動して点線で表したように 1 番上のバンドを

切るようになる。 

原子層が 20 層程度の薄い系では特徴がはっき

りしなかったが、原子層が 100 層以上の十分厚い

系ではこの模式図に示すように２つの離散的な

独立したバンドと、その下に密集した連続的なバ

ンドの２種類のバンド構造が形成されることが

わかった。さらに前者の２つの独立したバンドは

ダイヤモンド結晶表面に束縛された２次元的な

バンドという性格を持つものであるのに対し後

者は３次元的なバンド（結晶全体に広がったバン

ドで、連続的なスペクトルをもつバルク系の通常

のバンド）という性格を持つことが分かった。 

２つの独立したバンドは２次元的なバンドであるため、フェルミ面がそのバンドを切っている

限り状態密度はキャリヤ数に依存せず一定値となる。今の系ではキャリヤ数を増加（電場を増加）
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させた時、フェルミ面が下の位置から上方に移動し上下２つのバンドを同時に切る状態が生じう

る。この時状態密度は状態の変化に応じて階段関数的に

増大することになる。 

このような様子は炭素の原子層を増やしても基本的に

同様になっていることを、第一原理計算及びタイトバイ

ンディングモデルの計算で確認できた。さらに外挿法を

使って現実の系に対応する原子層数無限大の極限を調べ

たところ、フェルミ面が上下２つのバンドを切ることに

なる点の電場の強さは 0.4Ｖ/Å程度（表面電荷密度は２

×1013[cm-2]程度に対応）であり、これを超えると状態密

度は急激に増えることがわかった。一般的に電子フォノ

ン結合定数λは状態密度の大きさに比例することが知ら

れているが、この系においてもλは状態密度と共に電場が 0.4Ｖ/Å程度以上の所で急激に大き

くなり超伝導状態が得られることがわかった。λの値から超伝導転移温度Ｔｃとしては１Ｋ程度

（図５）と評価され、今後ダイヤモンド系において実際に超伝導状態が観測されるものと期待さ

れる。 

これらの結果は第一原理計算の結果とタイトバインディングモデルの計算結果を組み合わせ

るという従来の研究には見られないユニークな手法により得られたもので、本研究での大きな成

果と言える。 
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