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1. S｡1本鎖の基底状態と欠陥の電子一格子構造

井 川 淳 志

モルデナイ ト細孔中に閉じこめたSe1本鎖について,その構造や電子状態,光誘起欠陥生

成など興味ある実験が行われている｡これらの実験を説明するため,本研究では INI)0モデル

を用いてSe161本鎖の電子 ･格子状態の計算を行った｡ INI)0モデルのパラメーターはラセ
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ンのenergygapとband幅,およびSe2の結合距離の実験値を再現するように決めた｡

計算の結果,規則的なラセン構造は結合距離2.33A,結合角111.70,2面角76.50となって

実験値をほぼ再現している｡ラセンの周期は3.3で卜 Seのラセンより少しゆるい｡ またラ

センの lbondまわりの回転ポテンシャルは2面角が約 1800大きいところにもう1つの 極小

値をもち,そのkinkラセンのエネルギー差は小さい｡またChain末端は,中性2重項2C告

負イオン1重項 1cT,正イオン1重項 1Cておよび3重項 3cTの4種が可能である｡ 2C号は

4原子のzig-zag構造, 1cTはラセン, 1cTは4原子のzig-zag, 3cTは3原子が鋭角三角

形をなしている｡ n型polaron2p~はラセン構造を保った格子変形をするが, p型polaron

2p+ぉよび3重項 ｡Ⅹciton3Exは5原子のzig-zag構造をつくる｡また 2C?,1C圭 2p+の

zig-zagには,近接したェネルギーのtrans,cis,isomerがある｡ これらの欠陥構造はモル

デナイ ト細孔中で生成可能だが,kinkは不可能である｡これらの欠陥の荷電-スピン分布,

gap内準位およびその波動関数を求め,それらの格子変形がおこる機構を解明した｡ またそ

れらの生成エネルギー,格子変形による安定化エネルギー,gap内準位の関与する励起エネル

ギーを求めた｡その結果,Zp±はスピン反平行の中性末端,または逆荷電の末端で消滅すること

が示された｡これらの結果から,実験で見出された光誘起のgap内準位およびESR中心の起

源を論ずる｡

2. アモルファスセレンの光黒化現象

池 本 弘 之

アモルファスカルコゲン系半導体では光照射により吸収端付近の光吸収スペクトルが低エネ

ルギー側-移動する所謂光黒化現象が観測される｡本研究ではその微視的機構を明らかにする

ため,最も単純なカルコゲン系半導体であるセレンをとりあげ,光異化現象に対する圧力 ･温

度の影響を調べた｡

光吸収スペクトルの測定は,サファイアの光学窓を備えたマレージング鋼製の高圧セルを用

いて行った｡圧力媒体としてはHeガスを使用した｡測定温度範囲は室温から液体窒素温度ま

で,また圧力範囲は lbarから1000barまでであった｡

実験から得られた主たる結果は以下のとおりである｡

(1)液体窒素温度ではアモルファスセレン(a-Se)のバンドギャップは室温に比べて0.1eV
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