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実験から静水圧力下においてナロ}ギャップ半導体的な電気概抗挙動を示すことが見出され[1]、理論

からゼロギャップの存在が示唆されている湖、表題物責α-(BEDT-TTF)2Iaの護湿・静水産力下構造解

析 (O.25GPa、O.5GPa、O.75GPa、1.7GPa)を行った結果について報告する。通常用いられる、分子

軌道関の重なり積分に経験的定数十10eV)在かけたものを当該分子簡の飛び移り積分の値として採用

する手法[舗によって、測定から得られた結晶構造を基に飛び移り積分を決定し、強束縛近似バンド計算

によって正方格子における電子構造を求めた結果、以下の点が明らかになった。

1. ニLニットセル内にある全てのサイトのポテンシヤルが間じであるとして計算を行った場合、低温ま

でナロ…ギャップ的な挙動が晃出されている1.7GPaでは、バンド繕の増大iこ持って常圧において

見出されている電子的及びホール的ポケットの阿方が大きくなることが見出された。(図)理論から

その脊在を指摘されているゼ、ロギャップは、星印で示した位置でブェルミエネルギーより 6.5meV

程度下に存在する。(常圧では三角で示した位畿のフェノレミエネノレギーより 6盟eV程度下に存在す

る)

2. 1.7GPaの結果において、高圧下のラマン測定によって見積もられたユニットセノレ内の分子の価数を

再現する壌に、charge'poorなことが示唆されている c分子に相当するすイトのポテンシャルを変化

させて計算を行った結果[4][5]、適当な値において1.で得られたフェノレミ面が無くなり、閣で示した

窃角一点でブェルミエネルギ}を横切るような竜子講造が実現する。

講演においては、ゼロギャップのk空間における位置及びフェノレミエネルギーから測った深さの静水

圧力及びサイトポテンシャル依存性について、実験を踏まえて議論する。
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