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 約 3eVのバンドギャップをもつ絶縁体 WO3にアルカリ金属（電子）をドープしたタングステ

ンブロンズ AxWO3は、xが 0.15～0.3のとき超伝導を示し、その Tcは xの減少とともに急増する

ことが知られていたが[1]、希薄（x～0.05）にドープされた AxWO3の固体表面で Tcが 91K（A=Na）

[2]や 120K（A=H）[3]の表面高温超伝導が報告され、さらに注目を集めている。最近、バルクの

Tcの x依存性は、第一原理計算に基づいてプラズモン効果を考慮に入れた McMillanの式を用いて

良く再現されたが[4,5]、表面の電子状態や表面超伝導については未だ議論されていない。 

そこで本研究では、第一原理計算（OpenMX コード）に基づいて、14層スラブモデルを用いて

WO3表面の電子状態を調べた。バルクのバンド分散の結果（図 1(a)）は、AxWO3の ARPES 実験[6]

によるバンド分散と、電子ドープの効果を rigid band shiftで考慮すると良く整合している。一方、

14層スラブモデルのバンド分散（図 1(b)）には、伝導バンドより約 1 eV下方に in-gapバンドが出

現した。この in-gapバンドは主に表面の 1～2層の軌道で構成されており、希薄な電子ドープを上

述の rigid band shiftで考慮すると、表面高温超伝導の発現に主要な役割を果たしていると考えられ

る。In-gapバンドの詳細や高温超伝導の可能性については当日報告する。 

 

 図 1. Tetragonal構造のWO3のバンド分散. (a) バルク、および、(b) 14層スラブモデル. 

Numerical calculations were performed using Oakforest-PACS system provided by Multidisciplinary Cooperative Research 

Program in CCS, University of Tsukuba, and MASAMUNE-IMR system provided in CCMS, IMR, Tohoku University. 
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