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1   はじめに 
 VI 族元素である Te の安定相は、トリゴナル相(t-
Te)である。t-Te では、Te 原子は共有結合で結ばれ

て３回螺旋鎖を形成し、鎖間相互作用によりこの Te
鎖が並行に配列している。共有結合による 1 次構造

と、鎖間相互作用による 2 次構造が共存する階層性

が、Te の特徴である。結合に寄与しない価電子帯最

上部の孤立電子対軌道(LP軌道)と、隣接鎖上の伝導

帯最下部の反結合性軌道(σ*軌道)の重なりによって

鎖間相互作用が生じる(図 1)。これは鎖同士を結び

つけるだけでなく、共有結合を弱める。 

本 研 究 で は 、 単 層 カ ー ボ ン ナ ノ チ ュ ー ブ

（SWCNT：内径 9.0Å）に包摂された孤立 Te 鎖

(Te@SWCNT)の共有結合長と Einstein 温度を

EXAFS 解析から求めた。さらに、t-Te、Te ナノ粒子

の値と比較して、鎖間相互作用の共有結合への影響

を調べた。 

 
図 1：鎖間の電子軌道モデル 

 
2 実験 

SWCNT はアーク放電法によって作製され、乾燥
空気中 723K で加熱してその両端を開放させた。こ
の SWCNT と Te ペレットを石英ガラス管に真空封
入して、973K で 2 日間加熱した。その後、SWCNT
外部に付着した Te を除去するために、二硫化炭素
に浸したサンプルを超音波洗浄器で 5 分洗浄しろ過
する作業を、3 回繰り返した。最後に真空中で 423K
に加熱して、SWCNT 外側の Te をさらに除去した。 
測定は、PF-AR NW10A で Te の K 吸収端の透過

XAFS 測定を、31.3〜33.2keV のエネルギー範囲で行
った。測定温度範囲は、20〜300K である。 

 
 

 
3   結果および考察 
 EXAFS 解析から求めた、共有結合のデバイ・ワ

ラー因子の温度依存性を図２に示す。t-Te、
Te@SWCNT 共に、50K 付近を境に温度上昇ととも

にデバイ・ワラー因子の上昇が見られる。すべての

温度で Te@SWCNT の方が小さい。 
 

 
図２：t-Te(□)、Te@SWCNT(●)のデバイ・ワラー

因子。また Einstein モデルでフィッテイングした結

果はそれぞれ実線で示している。 
 
デバイ・ワラー因子の温度依存性を、次の Einstein
モデル(式 1)で解析して、Einstein 温度を求めた。 

 
さらに、Einstein 温度から次の式により、力定数を

導出した。 

式 1 
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 表１に得られた Einstein 温度、力定数と供給結合

長を示す。Einstein 温度は、t-Te の 157K に対し

Te@SWCNT は 200K となり 43K高い。力定数は、t-
Te の 90.3N/m に対して、Te@SWCNT は 146.6N/m と

なり、1.6 倍大きい。このことから、t-Te に比べ

Te@SWCNT の共有結合の方が 1.6倍強いと考えられ

る。 
 
表 1：Einstein モデルを用いた解析パラメータ 

 
 
表１に示した共有結合長と Einstein 温度の関係を図

３に示す。図３には、Te ナノ粒子の結果も併せて示

している。すでに報告されているように、Te ナノ粒

子ではサイズが小さくなるとともに鎖間相互作用が

減少する。一方、Te@SWCNT は孤立した３回螺旋

鎖であるので、鎖間相互作用が消失した系である。

図３から見られるように、鎖間相互作用の減少に伴

って共有結合長が短くなり、Einstein 温度が上昇し、

共有結合が強くなっている。 

 
  
図４（左）は t-Te の構造をでの隣接鎖どうしの関

係をモデル化している。丸は原子、実線は共有結合

である。孤立電子対軌道 (LP 軌道) と隣接鎖上の反

結合性軌道 (σ∗ 軌道) の 2 つの軌道の重なりが、2 次

構造をもたらすとともに、鎖間相互作用の起源であ

り共有結合を弱める。 t-Te では LP 軌道が隣接鎖上

の σ∗ 軌道と重なって共有結合を弱める。しかしなが

ら、Te ナノ粒子のサイズが小さくことによる鎖間相

互作用の減少や、Te@CNT での消失は、鎖間相互作

用が減少して、共有結合が強くなる。 

 
 

4   まとめ 
Te@SWCNT 内部の Te の構造は、t-Te の一次構造

である 3 回螺旋鎖である。Einstein 温度は t-Te に比

べTe@SWCNTは43K高く、共有結合が1.6倍強い。

これは鎖間相互作用に依存して共有結合の強さが変

化することを示している。Te@SWCNT では、LP 軌
道と σ∗軌道の重なりが消失することで鎖間相互作用

が消失し、共有結合が強くなり結合長が短くなる。 
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図３：結合長と Einstein 温度の関係。T-Te(□)、
Te@SWCNT(●)、Te ナノ粒子(▲)。Te ナノ粒子

の上部の値はナノ粒子のサイズ(nm)を示す。 
 

 
図４：鎖間の構造モデル。左は鎖間相互作用が

存在しているのに対し、右は鎖間相互作用が消

失している状態を示している。LP 軌道と σ∗軌道

の重なりが消失したことで共有結合が強くな

り、結合長が短くなる。 
 


