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研究成果の概要（和文）：　禁制帯中に中間バンドをもつマルチバンドギャップ半導体では中間バンドを介して
光を吸収し自由キャリアを生成できる。本研究では、ZnTeに局在準位を形成する酸素(O)を添加し局在準位を高
密度化して中間バンドを制御する。
　分子線エピタキシーによってZnTeO混晶を作製し、その酸素組成をX線回折によって求めた。またフォトルミネ
センス法によって酸素がZnTe中に局在準位を形成していることを明らかにした。ZnTeO混晶を構成するZnTeとZnO
は原子間距離が25%程度異なるので、結晶内部に歪が発生する。原子レベルでの計算によってその歪エネルギー
分布を調べた。

研究成果の概要（英文）： In a multi-bandgap semiconductor having an intermediate band in the 
forbidden band, light can be absorbed through the intermediate band to generate free carriers. In 
this research, oxygen (O), which forms a localized level, is added to ZnTe to increase the density 
of the localized level and control the intermediate band.
 ZnTeO alloy semiconductors were grown by molecular beam epitaxy, and its oxygen composition was 
analyzed by X-ray diffraction. We also revealed that oxygen forms a localized level in ZnTe by the 
photoluminescence method. Since ZnTe and ZnO, which form a ZnTeO alloy semiconductor, differ in 
interatomic distance by about 25%, strain occurs inside the crystal. The strain energy distribution 
was investigated by calculation at the atomic level.

研究分野：半導体結晶

キーワード： 太陽電池　格子歪

  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
 太陽電池は燃料を必要とせず、太陽光を照射するだけで半永久的に利用できるため、身近な電力源としての役
割は大きい。しかし現在実用化されているSi系やCuInGaSe(CIGS)系半導体太陽電池の効率は十数パーセントであ
り、さらなる高効率化は必須である。現在、高効率半導体は開発されているが、その製造方法やコストの問題か
ら普及が困難であるが。本研究で提案する太陽電池は大量生産に適している。

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に
ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属します。
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１．研究開始当初の背景 
 
太陽電池は燃料を必要とせず、太陽光を照射するだけで半永久的に利用できるため、身近な電
力源としての役割は大きい。太陽電池の効率は、禁制帯幅で決まる起電力と、禁制帯幅よりも大
きなエネルギーをもつ太陽光を吸収して生成されるキャリアによる電流の積で決定される。両
者の間にはトレードオフの関係があり、禁制帯幅が大きい材料では吸収できる光子数が少ない
ため電流がとれず、逆に電流を多くするためには禁制帯幅を小さくする必要がある。しかし、電
圧と電流のトレードオフを解決できる半導体は存在しない。これを解決するには複数種類のバ
ンドギャップの太陽電池を積層したタンデム構造を用いられている。また研究開発段階ではあ
るが、量子ドットのような離散的な量子準位を利用する太陽電池も変換効率が高いことがわか
っているが、作製コストが高く、一般的に普及しないという問題がある。 
 
 
２．研究の目的 
 
 本研究では、高い起電力を保ち、かつ太陽光を有効に吸収できる半導体太陽電池材料として、
禁制帯中に中間バンドを有する半導体混晶の作製とその太陽電池への応用を目的としている。
このような半導体はまだあまり研究されておらず、作製方法やその物性を調べることも目的と
している。 
 
 
３．研究の方法 
 
 直接遷移型で 2.26eV の禁制帯幅をもつ ZnTe において、一部の Te サイトを O で置換した
ZnTeO混晶では、Oの電気陰性度が 3.50であり、同じ VI族である Teの 1.47と比べて非常に
大きいために、ZnTe中の O原子は等電子トラップとして伝導帯下端から約 0.25eV低い状態に
局在準位を形成する。O組成を増加し、隣接する局在電子の波動関数をオーバーラップさせるこ
とによって、局在準位を中間バンドとして利用できる。O組成を制御することによって、中間バ
ンドのエネルギーを調節し、太陽電池として効率の良いバンド構造を形成する。これまでに作製
できた ZnTeO混晶の O組成の上限は 1%までであった。O組成を増加できない理由は ZnTeと
ZnOの非混和性である。ZnTeと ZnOは格子定数が 25%異なりさらに結晶構造も異なる。そこ
で本研究では両者の間の格子定数および結晶構造をもつ ZnS を形成するために分子線エピタキ
シー法(Molecular Beam Epitaxy; MBE)で ZnSTe混晶を作製した。MBEは超高真空中で原子
または分子を供給するために蒸気圧が高い原料を利用することができない。Sは非常に蒸気圧が
高いために、この研究では多結晶 ZnSの固体を原料に用いた。 

ZnTeO 混晶の非混和性を調べるために、Valence Force-Field(VFF)法を利用した歪エネルギ
ー計算を行った。VFF 法では、原子間のボンド長やボンド間の角度変化から歪エネルギーを求
めるため、原子レベルでの歪エネルギーを空間的に調べることができる。 
 
 
４．研究成果 
 

ZnSTe混晶の成長では、Sの原料であるZnSの温度によってS組成を制御することができた。
成長中の反射高エネルギー電子線回折(Reflection High Energy Electron Diffraction; RHEED )
では、ZnSTeは単結晶であることがわかった。またX線回折(X-Ray Diffraction; XRD)ではZnSTe
混晶では S組成は空間的に均一であり、相分離は確認されなかった。 

VFF法を用いた歪エネルギー計算では Oの位置をランダムに配置し、全体の歪エネルギーが
最小になるまで各原子の位置を動かせた。その結果、O 組成は低い混晶でも O 原子を中心とし
て数原子以内の範囲に歪エネルギーの増加が集中していることがわかった。また、ZnSeO や
ZnSOなどの混晶と比較しても、ZnTeO混晶は同じ O組成でも歪エネルギーがかなり大きいこ
とがわかった。このような歪エネルギー分布は III-V族化合物半導体の混晶である GaAsN混晶



と類似している。これは混晶の母体の GaAsおよび GaNがそれぞれ閃亜鉛鉱構造およびウルツ
鉱構造であり、ZnTeO混晶と同じであるためと考えられる。 
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