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ARPES studies of the inverse perovskite Ca3PbO: Experimental confirmation 
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1   はじめに 

逆ペロブスカイト型化合物において3次元的なデ

ィラック電子の存在が理論的に予測され [1]、かつ

新たなトポロジカル結晶絶縁体の候補物質群[2]とし

て着目され、近年実験的な検証が進められている。

例えば、Sr3PbOではディラック電子系特有の高移動

度キャリアの存在が確認され[3]、さらにSr3SnOにお

いてはディラック電子状態と超伝導の共存の可能性

が報告されている[4]。今回我々は同物質群の代表的

な物質であるCa3PbOについて、理論で予測されてい

る3次元ディラック電子状態の存在を検証すること

を目的として、軟X線角度分解光電子分光（SX-
ARPES）測定を行った[5]。 

 
2   実験 
実験は KEK-PF BL-2A MUSASHI ビームラインに

て行った。エネルギー可変の放射光を用いることで、

Ca3PbO の 3 次元的なバンド構造を決定した。測定に

際して、Ca3PbO が非常に大気不安定な物質のため、

Ar ガスで充填されたグローブボックス内で試料準備

を行った。ARPES 測定に必要な清浄試料表面は、

Ca3PbO 単結晶試料を 1 ́  10–10 Torr 以下の超高真空下

で測定温度約 20 K にて劈開することによって得た。 
また、ホール測定の結果、ARPES 測定した Ca3PbO
単結晶試料は、Ca 欠損によるホールドープされてい
る状態であった。そのため、フェルミ準位をディラ

ック点へ近づけるべく（ディラック点を ARPES で
観測すべく）、Pb を一部 Bi で化学置換し電子ドー
プを行った Ca3Pb0.92Bi0.08O についても同様の ARPES
実験を行った。 
 
3   結果および考察 

図１に Ca3Pb1-xBixO (x = 0, 0.08)の ARPES 測定結果

を示す。価電子帯が 3 つのバンド B1, B2, B3 で構成

されていることが分かる。このバンド分散をより詳

しくみるために、ARPES データの運動量分布カーブ

およびエネルギー分布カーブから見積もったピーク

位置をそれぞれ赤丸と青丸で示してある。得られた

バンド構造は、バンド計算で求めた Pb 6p のバンド

分散 [図１中の黒い点線]と良く一致していることが

図１：Ca3Pb1-xBixO (x = 0, 0.08)の ARPES イメージ。 
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明らかになった。また、Bi ドープした試料ではフェ

ルミ準位が上方へ移動していることが確認された。 
ARPES で観測した 3 次元的なバンド構造がバンド

計算によりよく記述されることから、この結果は

Ca3PbO の価電子帯における 3 次元的なディラックコ

ーン状のバンドの存在を支持していると考えられる。 
 
4   まとめ 
本研究では、SX-ARPES を用いて Ca3PbO の 3 次

元的なバンド構造を決定した。その結果、実験で得

られたバンド構造は、バンド計算によりよく記述さ

れることが明らかとなった。さらに、実験と計算を

比較することで、フェルミ準位近傍にディラックコ

ーン状のバンド構造が存在することを示唆する結果

を得た。また、Pb を一部 Bi で化学置換することで

電子ドープ可能であり、フェルミ準位がディラック

点に近づくことを実証した。これらの結果から、

Ca3PbO に代表される逆ペロブスカイト酸化物群が 3
次元ディラック電子系の有力な候補であることを示

した。 
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