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エネルギー機能材料の電子構造と光物性

Electronic states and optical properties of the functional energy materials 
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研究成果概要

CsAlC14結晶の電子状態とフォノン分散のバンド構造について、 QuantumESPRESSO 

を用いて第一原理計算を行った。 計算されたフォノンモードを分析し、先行研究における

ラマン分光法の結果と比較した。前回報告の計算結呆の改善を目論んで、 non-analyticalterm 

correctionを考慮した再計算を行った。まず、エネルギーバンド構造は、 Z点付近の価電子

帯上部と r点の伝導帯下部との間に 5.423eVの間接バンドギャップを示し、報告値に近

づいた。 r点間の直接遷移も 5.431eVであることから、エネルギーバンドはフラットに近

フォノン振動モード（図 1,2)の低周波、中周波、高周波のモードの分割は、もとの計

グループ内でいくつかのモードは入れ替わった。
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算と変わらないが、
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 Figure 1: Calculated phonon band structure for CsAlC14 for the optimized structure: (a) all 

modes, (b) low frequency modes (mode #1-56) and (c) high frequency modes (mode #57-72). 
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Figure 2: Visualized phonon vibration modes ofCsAIC14 for the optimized structure. The Cs, 

Al and Cl atoms are colored with turquoise, grey and lime green, respectively. Mode numbers in 

brackets correspond to those of the recalculation with non-analytical term correction. 
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