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 鉄系物質での超伝導の転移温度は鉄層からのニクトゲン(Pn)原子の高さhおよびFe-Pn-Fe

結合角 α と相関があることが知られている[1]。 超伝導に関与するのはフェルミ準位近傍の

鉄の d 軌道であるため、h の違いが d 軌道由来の電子状態に与える影響を調べることが重

要である。ペロフスカイト型のブロック層を持つ鉄系物質における超伝導も報告されてい

る。本研究ではそれらのうちの Ca4Al2O6Fe2P2と Ca4Al2O6Fe2As2 [2]の電子状態を密度汎関数

理論に基づく第一原理計算 [3]で調べた [4]。Γの周りに、Ca4Al2O6Fe2P2 は三つ、

Ca4Al2O6Fe2As2は二つのフェルミ面を持つことが分かった[5]。フェルミ準位近傍の電子状態

を調べるため、最局在ワニエ軌道による d 軌道模型のバンドのアンフォールディング[6]を

行い 5 バンド模型を構成した。Ca4Al2O6Fe2P2と Ca4Al2O6Fe2As2のそれぞれの構造に対し、

化学組成を Ca4Al2O6Fe2P2 あるいは Ca4Al2O6Fe2As2 にしたときの 5 バンド模型を構成した。

その電子バンドの解析により、化学組成が違っても構造が同じであればバンド構造は（特

にフェルミ準位近傍で）かなり近いことが分かった。バンド構造の決定に大きく影響する

のは隣接する鉄原子に局在した dxy 軌道間の飛び移り積分である[5]。 その値には構造の違

いが組成の違いよりも大きく影響することが分かった。具体的には、h の違いが飛び移り経

路 Fe-Pn-Fe からの寄与に大きく影響する。Ca4Al2O6Fe2(As1-xPx)2 の x を変えたときの電子状

態の系統的な変化も調べた。 
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