
 

図 1 SnBi2Se4のバンド構造 

 

図 2 SnBi2Se4の圧力相図．挿入図は超伝導転移近傍の R-T特性 
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マテリアルズ・インフォマティクスをはじめとしたデータ駆動型材料研究の実用化が進む中、超伝

導体などの物質探索は、未だに研究者の知識や経験に依存した絨毯爆撃型の手法によって行われてい

る。本研究では、無機化合物データベースから抽出した約 1570の三元系化合物に対して、①ナローギ

ャップ半導体であること、②バンド端が平坦でフェルミ準位近傍の状態密度が高いこと、③圧力下で

バンドギャップが小さくなることの 3 つの拘束条件に基づいたスクリーニングを行い、圧力誘起超伝

導体の候補を選定した。候補物質のひとつである SnBi2Se4を実際に合成し、電気特性を評価した(1)。 

 図 1に SnBi2Se4の電子構造を示す。図から、この物質のバンドギャップは 270 meV程度であり、伝

導帯と価電子帯の両方のバンド端の形状が平坦であることが分かる。高圧力下のバンド計算から、ギ

ャップは 10 GPa程度の圧力で閉じ、金属-絶縁体転移を起こすことが示唆された。 

 溶融徐冷法により SnBi2Se4 単結晶を合成し、ホウ素ドープダイヤモンド電極導入型ダイヤモンドア

ンビルセル(2)を用いて高圧力下での電気抵抗を測定した。図 2に電気特性の圧力相図と、挿入図に低温

付近の電気抵抗の温度依存性を示す。理論で予測された通り、試料は 10 GPaで金属-絶縁体転移を起こ

した。加圧を進めると、20 GPaで超伝導転移温度 Tc =2.4 Kの圧力誘起超伝導が観測された。さらに

47 GPaで Tcが突如上昇し、63 GPa で最大 Tc=5.9 Kを示す第二超伝導相が発見された。これはデータ駆

動型物質探索の第一歩となる重要なケーススタディといえる。 
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