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　Tlを含む３元系であるTlInSe2は、熱起電力の非常に大きな半導体的性質を
持つため、熱電材料として期待されている。その原子構造は、左下図に示す

ように、InSe4の作る鎖状の枠のすきまをTl原子が埋めると思われているが、

そのTl原子の位置は温度降下によってInSe4枠との位置関係が変わり、ノーマ

ル、インコメンシュレート、コメンシュレートと相転移していくとされ、電子状態を

大きく変化させている。本研究では、室温のインコメンシュレート相におい

て、Tl Lα蛍光X線ホログラフィー測定を行い、Tl原子のまわりの３次元原子配

列イメージを構築した。右下図は、そのab面での実験結果で、○の位置は図

の中心に位置するTl原子に隣接が期待される原子の位置を示す。In原子は期

待される位置にはっきりとしたイメージが見いだされたが、Tl原子のイメージ強

度は非常に小さい。X線の散乱能はTlがInと比べて大きいので、この実験結果

は、Tl原子の位置のゆらぎが非常に大きいことを示している。また、他の面に

存在するはずのSe原子の像は、これまで見いだされていない。発表では、Tl

原子の位置ゆらぎとイメージ強度の関係について、 理論計算の結果と比較し

ながら詳しく議論する。
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