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ホモエピタキシャルBDDの超伝導転移温度 

Tanano et al., Diamond and Related Materials 16 (2007) 911. 

ホモエピタキシャル成長試料 
Tc @(111) > @(100) 
⇒キャリヤが有効に生成されない 
・水素とのcomplex 
・B-B対、クラスター 
・格子間位置のB 
 
⇒格子歪によるB-B対の生成  
・共有結合半径：B(0.88A), C(0.77A) 
ノンドープダイヤモンド基板上にホモエピ
タキシャル成長させているために、成長
方向によって格子歪が異なる 
 →B-B対が選択的に成長？ 



超伝導転移温度のボロン濃度依存性 

(111)BDD厚膜 
臨界膜厚以上で 
等方的に伸びる 

(111)BDD薄膜 
nB=4.0%, Tc=7.4K 
膜厚 0.17mm 

(111)BDD厚膜 
nB=4.7%, Tc=7.4K 
膜厚 4.7mm 

(100)BDD薄膜 
nB=0.28%, Tc=2.2K 
膜厚 0.40mm 

(100)BDD厚膜 
nB=4.9%, Tc=3.7K 
膜厚 3.9mm 

(111)BDD薄膜 
垂直方向に伸びる 

(100)BDD 
等方的に伸びる 



選択成長BB対のモデル~(111) 

(111)基板に成長させたBDD薄膜のBB対 

(111)BDD薄膜 
垂直方向に伸びる 
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(111)BDD厚膜 
臨界膜厚以上で 
等方的に伸びる 

B-B (rB~0.88A) 
C-C (rC~0.77A) 

成
長
方
向

 



選択成長BB対のモデル~(100) 

(100)基板に成長させたBDD薄膜のBB対 

(100)BDD 
等方的に伸びる 

B-B (rB~0.88A) 
C-C (rC~0.77A) 

成
長
方
向

 



BB対の電子状態 
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BB方向は非占有状態 

占有状態の電子は 
BC3擬似面内にsp2的？ 

Y. Muramatsu 

BB対が配向していれば 
hBN同様偏光依存性が観測される 



(111)BDD薄膜のB-K XES・XAS 

(111)BDD薄膜（膜厚 0.17mm ） 
nB=4.0%, Tc=7.4K 
<111>方向に伸びる 

多結晶BDDと同じ形状 
q依存性無し Ingap states 2~4は 

斜入射で大きくなる 
1はq依存性無し 



B-K XASの偏光依存性 –(111)薄膜- 

(111)薄膜 
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(111)薄膜 
q=70deg 
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(111)BDD薄膜（膜厚 0.17mm ） 
nB=4.0%, Tc=7.4K 
<111>方向に伸びる 

State-3: sin2q依存性 
State-2,4: 低角度で強度減少 
State-1: q依存性小 

sin2q 



B-K XASの偏光依存性 –(111)厚膜- 

(111)厚膜 
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(111)BDD厚膜（膜厚 4.7mm ） 
nB=4.7%, Tc=7.4K 

臨界膜厚以上で等方的に伸びる 

(111)薄膜と同様 
State-3: sin2q依存性 
State-2,4: 低角度で強度減少 
State-1: q依存性小 



C62B2スーパーセルを用いた第一原理バンド計算 

BB対形成に伴って、価電子帯近
傍にピーク状のPDOSが現れる。
→B-K XASのingap state ? 



C62B2スーパーセルを用いた第一原理バンド計算 

pp//<111> 

ps⊥<111> 

State-2: BB//<111> 

State-1: 置換位置Bによって生じる
ホール状態 

State-3,4: B-H, Bクラスター 

バンド計算からは偏光依存性を示すのはstate-2 

Ingap stateのエネルギーは格子長に敏感 
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まとめ 

(111)BDD 
 (111)試料では、成長方向に沿ってBB対が配向している事に起因するB-

K XASスペクトルのingap状態強度の入射角度依存性が観測された。 
 これらのingap状態の中で、187.7eVのstate-3は主としてBB対の<111>
方向の非占有状態に起因すると考えられる。 
 

(100)BDD 
 (100)試料では、B-K XASスペクトルに入射角度依存性は観測されず、
等方的に格子伸長するモデルと矛盾しない。 

 また、state-3が殆ど観測されず、この状態はB-B対がある特定の<111>
方位に配向して格子が歪んだ際の電子状態と考えられる。 
 

バンド計算 
 スーパーセルを仮定するとBBによるingap stateは価電子帯近傍に生じ、

state-2とよく一致する。⇒格子緩和等に敏感なため要再検討 
 BH状態を作るBの2p ingap stateは、Hの結晶学的位置により大きく変
化する。state-2,4はBHやクラスター状態のBに対応していると考えられ
る。 
 


