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sulfide)に近い分子構造をもつ新 しく合成された有機分子 Tri-PS

扇 とTetra-PS 宅診 S◎ S◎ S◎

∈!-S章S
について我々はその単結

晶育成に成功した.PPSにおいては ドーピングによって電気伝導率が向上することが確かめら

れているが, ドーパントが結晶内のどのような位置にどのようなプロセスで入るのかはまだよ

くわかっていない｡また,有機結晶の結晶成長や格子欠陥の問題に対 しては,各分子間の結合

力が主としてVaPderWaals力であることからPackingの考え方を用いて考察することが有

力な指針になっている｡

本研究の最終 目的は,オリゴマー単結晶を用いて ドーパントが結晶構造や格子欠陥に及ぼす

影響を上の指針に基づきあきらかにしようとするものである｡ Tri-PS及びTetra-PS単結晶

は室温で n-hexane溶液からの蒸発法で育成 した｡得られたTri-PS単結晶は,空間群 P2J c

に属するIOIOIに発達 した板状晶に成長し,Ⅹ線 トポグラフイで格子欠陥が観察できるほど

の完全性を持っ｡さらに,構造解析の結果,PPSと晶系は異なっているが,分子構造,隣あっ

ている分子 との PackingはPPSに似ていることがわかった｡従 ってTri-PS単結晶がPPSの

モデル結晶として適当なものであると結論できる｡ トリマーには対称中心があるが,テ トラマ

一にはない｡この違いは結晶構造やモルフォロジーの違いに結びつ くa Tetra-PS単結晶の晶

系は斜方晶であることから,モノマー数の偶奇によって結晶の晶系が変わることが予想される｡

8.-次元extendedHubbardモデルにお けるHartree-

Fock密度波状態 とそのlongrangeorderのソリトン

とポーラロン

桶 谷 実 平

一次元等間隔half-filledextendedHubbardモデルの電子構造をHartree-Fock(HF)近

似を用いて解 く｡そして,格子の2倍周期の密度波 (CDW,SDW,BOW,SBOWなど)状

態の解析的近似表現を求める｡

密度波のHF energy,ギャップのU,V依存性を調べると,SDW,CDW が基底状態 とな

ることがわかる.ただし,U,Vはそれぞれ同一サイ ト上,隣接サイ ト間での Coulomb相互

作用の大きさを表わすパ ラメータである｡

各密度波のHF energyの交わる境界を求め,U-V平面内での energy大小関係を求める｡
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WeakcouplinglimitはU,Vの小さい狭い領域でのみ成立する｡

SDW,CDWのorderparameterのソリトン,ポーラロンの計算 をする｡その結果, ソリ

トンは,㌢ -0(Hubbardモデル )ではpureamplitude的で,㌢>0ではamplitude-pha-

se的であることがわかる｡また,nearlypurephase的になる領域はない｡

ソリトン,ポーラロンの拡が りは,EsI)W-EcI)W となるHF相転移線上で最大 となる｡ま

た,Uが小さくなると拡が りは増え,Uが大きくなると拡が りは減る｡

ソリトンの構造は,例えば荷電 ソリトンは上記の相転移線上では,SDW基底状態の場合,

SDWの位相の反転 とそれに伴 う振幅のくぼみ,局在 した交代する SBOW,局在 した非交代

の netCD,BOからなる｡CI)W基底状態の場合,CI)Wの位相 の反転 とそれに伴 う振幅のく

ぼみ と局在 した交代 BOからな り,SDとSBOはない｡これ ら2種の異なる構造の荷電 ソリト

ンが存在するが,それらのenergyspectraは全 く等 しくなる｡

ポーラロンは SD(CD)のくぼみと局在 した交代するCD(SD)を持ち,また中心でくぼんだ

局在 した BOとSBOを持っ｡相転移線上でポーラロンは荷電 1/2,スピン1/4の2つの部分に

分裂する｡この半ポーラロンはSDWとCDWのブロックの境界 をなしている｡ポーラロンの分

裂によりSDWとCDWのブロックが混在する状態がっ くられる｡

9.孤立Se-Te混合鎖の光学的性質

久 貝 裕 一

2配位共有結合で結ばれた Seや Teの鎖状構造,および半導体的性質は,隣接する鎖間の

相互作用に強 く支配される｡我々は,モルデナイ ト結晶の直径約 6.7Aの一次元細孔に Se,Te

およびその混合系を閉じ込め,隣接鎖間相互作用を取 り除いた孤立カルコゲン鎖の物性につい

て検討を加えた｡

試料は脱水 したい 型モルデナイ トと,Seや Te,またはその混合体の蒸気と共存 させるこ

とにより作製 した｡Seを吸蔵 させたモルデナイ トはだいだい色をしているが,Te濃度を増すと

茶色に変色 していき,Teを吸蔵させたものでは黒褐色になる｡これらの試料について,室温で

光音響分光 (PAS)の測定 を行なった｡Seや Teの内蔵量に比例 して光吸収量が変化すること

を利用 し,PA信号の強度から光吸収係数 αの相対値 を求め,光学ギャップ Eg を決定 したo

孤立 Se鎖の Eg は約 2･3eVで,結晶 Seの Eg (118eV)より大きいo孤立Te鎖のEgは約1･7
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