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Ce3+イオンをドープした Gd3Al2Ga3O12 (Ce:GAGG) 結晶は優れた発光特性を持ち，現在では医療

診断や環境計測をはじめとして数々の分野で利用されている[1]。Ce:GAGG のシンチレーション

発光には燐光成分が混在し，これは Ce3+イオンから励起された電子がその近傍に存在する欠陥に

捕獲され電子捕獲中心を形成するために生じる[2]。電子捕獲中心を抑制することで Ce:GAGG の

発光特性を向上させることができる。これまでの研究で，我々は浅い電子捕獲中心が酸素空孔に

関連する複合欠陥であると指摘した[3]。しかし，その複合欠陥の起源は現時点で解明されたとは

言い難い。そこで本研究では，Ce:GAGGにおける浅い電子捕獲中心の起源を解明するために紫外

光照射下において Ce3+: GdxLu3-xAl2Ga3O12 (x= 0, 1, 2, 3) 混晶の赤外吸収スペクトルを 16 Kで測定

した。その結果，Ce:GAGG (x=3)で 12000 cm-1に観測された浅い電子捕獲中心による吸収帯が x

とともに減少し x=0 において消失することを見出した。この結果は，Gd3+イオンが Ce:GAGG 中

に形成される浅い電子捕獲中心の構成要素の一つとして必要不可欠であることを示す。 

ガーネットにはA, B, Cで示される3つのカチオンサイトが存在する。Aサイトは8つの酸素に，

Bサイトと Cサイトはそれぞれ 6つと 4つの酸素に配位される。GAGGにおいて Gd3+イオンは A

サイトを占めるが，この Gd3+イオンに酸素空孔が隣接するときには電子は酸素空孔に局在化して

深い電子トラップ準位を形成する[4]。一方，Gd3+イオンのような希土類イオンが Bサイトや Cサ

イトのアンチサイトを占める可能性はこれまでに議論されている[5,6]。我々も密度汎関数理論に

基づく第一原理計算を用いて，Gd3+イオンが Bサイトまたは Cサイトを占める固溶エネルギーを

計算した。その結果，Ga3+/A3+欠損の状態において Gd3+イオンが Cサイトより Bサイトに固溶し

やすい傾向を持つことを明らかにした。以上の事実を考慮すると，酸素空孔に隣接した Bサイト

を占める Gd2+イオンが，Ce:GAGGにおける浅い電子捕獲中心であると考えられる。 
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