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物質に固有のテラヘルツスペクトルの吸収ピークは、結晶の振動モードに対応すると考えられ解析され

た報告がある 1。結晶の周期境界と密度汎関数理論で計算する結晶振動は、測定されたピークの周波数

に一致する。本研究では 4THz 以下の結晶振動は、格子振動と同様に温度エネルギーが各振動モード

に割り当てられることに注目して、吸収ピークの周波数と吸収強度を計算して実験と合う傾向を得た。 

同じ温度エネルギーによる振動でも、周波数の高い振動モードほど分子が変形する部分が多く 振動

のエネルギーも大きく振幅は小さくなることがわかった。従って、吸収強度を決める電荷の移動は小さく、

結晶のテラヘルツ吸収スペクトルは、2 THzを中心として±1 THzの幅に集中した吸収ピークを作ることが

判明した。分子の並進と回転の振動も分子の変形を伴い、この吸収ピークを構成することを解明した。 
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図 1 PTCDA の構
造式と、結晶ユニッ
トを構成する二分
子の PTCDAを示す 
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図 2 .PTCDAのテラヘルツス
ペクトルは、1~3THz に吸収
ピークを持つ。計算で予想し
た吸収ピークも 1~3THzの範
囲にある。測定スペクトルが
2 THzを中心に強度ピークを
作ることを理論で裏づけた。 
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図 3  1~3THz の吸収ピークを構成する PTCDA の 5 種類の振動モードにおける原子の変位の方向                                                 
|_＿  (⊗は紙面の向こう側、☉は紙面のこちらへ向かう方向) 
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