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8 丹 5 日から 7 自にかけて 2 治 3 日の日程で中

国四国地区間立大学大山共同研修所にで第 14 回

関西 XAFS研究会が行われました。 の

、会場であるにも関わらず， 50 人の参加者が

未知試料はお原子を含んでおりヲその Fe 原子

は 5 員環と 6員環にはさまれています。 5 員環と

8員環での Fe-C の距離の違いを求めてもらいま

す。ただし標準物質としてはフェロセン (Fe 原

ありました。その内，約 3分の l は非会員でした 子が 2 つの 5 員環にはさまれています。配位数N=

が，その後，多くの方に入会していただきましたo 5x2，原子関距離 R(Fe心)口2.06Â) のデータが

今回の研究会では基調講演， EXAFS の解析に関

するワークショップおよびいくつかの研究発表が

行われました。ここではその概略を報告します。

は横山利彦先生(東京大@理)に

iEXAFS による非調和原子関ポテンシャルの決

定J と題して熱振動の効果についてお話していた

だきました。熱振動は EXAFS 信号を弱めたり 9

非調和振動がある場合は原子関距離を補正する必

要があるなど問題が多いのですが?逆に非調和振

動を積極的に利用して構報を引き出すことができ

ます。講演では統計力学の基礎から話を起こし，

ニ原子分子や三原子分子について 4次までのキュ

ムラントの導出をしてもらいました。そして実際

に Br2 や HgBr2 の実験ヂータから原子間ポテンシャ

ルを見積もり，基準振動を考慮した解析の重要性

を示されました。精密 EXAFS 解析の基礎と応用

を学ぶことができたと思います。

第 2 回 EXAFS の解析に関するワークショップ

では事前に配布されていた未知試料の X 線吸収

スペクトルの解析を行って集まった 9組のグルー

プが発表しその後，参加者全員で議論を行いま

した。課題および与えられたヂータは次の通りで

す。

与えられています。

(2) CuCI と CuBr の混合物

未知試料は CuCI と Cu訟の混合物〈閤溶体では

ない)であるが，その混合比を求めてもらいま

す。ただし標準物資として， CuCI, CuBr それぞ

れの純粋な粉末試料のヂータが与えられています。

過去の国際ワークショップでは EXAFS の理論，

実験，解析方法等についての議論がなされてきま

したが， 1 シェノレモデルで、は原子間距離について

は 0.01ム配位数については 10%程度の信頼性

があると言われてきています。ここでは 2 シェル

モデルについて問題になる解析の手順や得られた

結果の信頼性などについて議論しました。( 1 ) 

では第 l 近接原子は 5 員環の C原子で土0.02Â程

度のばらつき，第 2近接原子は 8 員環の C原子で

土O.OlÂ程度のばらつきで求められました。( 2 ) 

ではほとんどのグループが混合比 1 : 1 の結果を

出していましたが9 これは主催者側の回答 2 : 1 

と大きく違っていたため大波乱となってしまいま

した。一方 EXAFS だけではなく XANES の解析

でも向じように 1 : 1 の解析結果が得られていま

した。また試料の均一化にいろいろ問題がありヲ

完全に混ぜられていないのが原因ではなしゅュとい

( 1 ) 5 員環ヲ 6

の局所構造

はさまれた h原子の周り う指摘もありました。精密に EXAFS を議論する

場合にはベースラインと EXAFS 関数の規格化の
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した。モデルの妥当性を判

として R 悶子の定義や誤差の評価ヲ

ラメータ数の評価などp これかち検討

るべきいくつかの重要な事項が指摘されました。

取り

ワ…タショップの詳しいまとめは近い将来，

また新たに出てき

いては今後の研究会や講演会で蝦次

いと います。

ということでヲ野村昌治先生 (KEKω

PF) に iPF での XAFS 用ステーションの近況」

についてp 特に新しく建設された BL12C の設計

の思想と光学系，計測系の詳しい説明をしていた

だきました。 S/N の良い XAFS スペクトルを測

るためにはヲ試料の粒径や厚みヲイオンチェ

ンパーの感度の安定性(印加電庄や光子数，ガス

の流量等)ヲアンプのゲインなど?気を付けなけ

ればならない様々な要因についても言及がありま

したO 渡辺巌先生(大阪大@理)には「大気圧ヘ

リウム中転換電子収率 XAFS 法J として Auger

電子が雰囲気ガスの He をイオン化する現象を利

用して， X線に対し不透明な物質(伊jえば MgO

した SrTi03薄膜など)の XAFS ス

ペクトルを測定する方法を紹介していただきまし

た。乾雅祝先生(広島大@総合科学)には「高温

高圧での XAFSJ としておの半導体一金属転移

における構造変化について話していただきましたo

X線回析と XAFS 測定の実験結果を紹介してい

ただきましたが?特に XAFS 測定は ESRF で測

されたばかりのデータで興味深いものでした。

私ヲ酉畑は「高エネルギー XAFS の問題点J と

して KTa03 の Ta ゃれ薄膜の K吸収端のスペク

トノレの解析結果を紹介しました。実際に高エネル

ギー領域でも解析が充分可能な EXAFS信号を測

定することができヲ高エネルギー XAFS の特徴
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をふまえた上でヲ従来の EXAFS 関数がそのまま

適用できることを示しました。前田裕宣先生(岡

山大@理)は解析時に使用する理論値 (Teo ，

Mckale, FEFF) について実用上どの程度違うの

かについて話していただきました。錦 (fcc)，鉄

(bcc) , ブエロセンについて検討したところ，

k=4ﾂ -1 以上のデータを使用する限りにおいては

どの理論値を用いても大差はありませんでした。

ただし k口4Â-l 以下の低波数のデータを用いる

ときは Teo の理論値では対応できませんでした。

実際上，解析結果に影響を与えるのは，むしろベー

スラインの引き方や EXAFS 関数の規格化等の信

号の歪みに関係する処理の方です。また有限区間

のフーリエ変換の際に問題となる信号の歪みの影

響を少なくするために， EXAFS 関数の実験値と

計算値を悶じ条件で変換して比較する，二重フー

リエ変換法を用いることが大変有用であることが

示されました。

iXAFS のミステリー」は今回初めて金関され

たものです。 AgCl 系の物質の原子関距離と配位

数が中性子田析と EXAFS の結果で大きく違うと

いう問題については， EXAFS では非調和性を取

り入れて解析するべきであることがアドバイスさ

れました。また Ni や鍋などの動径構造関数の第

l ピークから第 4 ピークについて虚部の位相が反

転しているという問題が出されましたが， これに

ついては明確な答えは得られませんでした。この

企画はこれからも続けていきたいと思いますので，

新たな問題や解答などをこれからも募集したいと

思います。

研究会の予稿集がわずかですが残っていますの

で，ご希望があれば実費でお渡しいたします。ご

連絡ください。


