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内殻光電離の σ*形状共鳴に関する精密実験
一典型的二原子分子 N2 および co の場合一

伊藤健二
高エネルギー加速器研究機構物質構造科学研究所放射光研究施設中

New Insights on the σ* Shape Resonances in the K-shell 

Continua of the N2 and CO Prototype Molecules 

Kenji ITO 

High Energy Accelerator Research Organization, 
Institute of Materials Structure Science, Photon Factory 

We have reviewed our recent study on the shape resonances of N、吋~2 and CO with the a訂ngu叫Ila紅r distributions 
Oぱf ls品s子鱒-photωoelectrons from f註ixedιιι-i
r問es叩Oロna如nc印e enhancement a却ppears n∞O叫to∞nl砂yi泊n the lsσg→εlσu channel but also in the lsσu→εfσg channel due 
to the intershell interaction between the lsσg and lsσu molecular orbitals, in contrast to the results of single 
partic1e calculations. For CO, we have shown that the dipole matrix elements and the phase difIerences can 
be derived from the observed angular distributions in the σ* shape resonance regions in the C-and O-K 

shel1 ionization continua. They demonstrate that the σ* shape resonance above the C一1玄支 edgeconsists of p.剛
dι闇 andjメこpa紅rt討ia叫1 waves and the resonance above the 0一Kedge consists of s-, p欄 ， d-and f-partial waves, in 
contrast to the widely accepted idea that only the f-partial wave is enhanced. 

35 

1. 序論
最近の軟X線領域での放射光利用技術の発展は目覚し

く，簡単な分子の内殻電子が関与する光励起・光電離に関

する研究が盛んに行われるようになった。そして，共鳴現

象あるいは電子相関効果などがあたりまえのように見出さ

れており，いずれも分子の内殻光電離の特徴にもなってい

る 1)。ところで，分子の軟 X 線領域の光吸収スペクトルに

おいて，内殻光電離のしきいエネルギーより 10-20 eV 程

度上に幅の広い共鳴が出現することが比較的古くから知ら

れている。 Figure la は N2 の内殻電離しきい値近辺の全

イオン収量スペクトルを示す。内殻光吸収ではほとんどが

イオン化に寄与するので， Fig. la は光吸収断面積と見な

してよい。 N-1s 電離のしきい(約410 eV) より低エネル

ギー側では，軟X線分光器の性能評価によく用いられる

400 eV 近辺にあるが共鳴によるピークに加えて， N-1s 

電離状態へ収束するリドベルグに起因するピークも見られ

る。京子の ls 光電離断面積はしきいエネルギーで急激に

立ち上がりその後エネルギー増加に伴い緩やかに減少する

のが一般的であるが， Fig.la では，しきいより約10 eV 

大きいところに帳の広いピークが見られる。このような光

電離のしきいの高エネルギー側における断面積のエンハン

スメントは不可思議であり，この涼因を解明するために今

まで多くの研究が行われてきた1)。このような共鳴は，飛

び出ていく光電子が遠心力によるポテンシャル障壁によっ

て一時的にトラップされることに起歯すると考えられてい

るため，幅広いピークは一般的に形状共鳴と呼ばれてい

る。ところで， N2 の K 殻電子は lsσg と lsσu のエネルギ

ー的にほとんど縮重した分子軌道に存在する。通予言の光吸

収では双極子選移に関する選択則が適用できるので，光の

電気ベクトルと分子軸が平行な場合に生じる遷移(以下，

平行遷移)には， lsσg→εlσu (l=1, 3, 5，…)および lsσu

-+εlσg (l=0 , 2, 4，・・・)のチャンネjレが含まれる。一方，電

*高エネルギー加速器研究機構物質構造科学研究所放射光研究施設 干305-0801 茨城県つくば市大穂 1-1
TEL: 0298-64-5644 FAX: 0298-64-2801 E-mail: kenji.ito@kek.jp 

-35-



36 

(a)TOTAL 

t 11 E?Jト
1弱2 

・、ロ岡帽_，

I ~ ~ド2 (b)PARTIAL 

σE (EXP) 

N糊 Is 一一一-On (EXP) 

Threshold 
OE (MS) 

…----σn (MS) 

410 420 430 440 

Photon Energy (巴V)

Figure 1. (a) Total, and (b) symmetry resolvedσJ: (dots) and σn 
(solids) photoabsorption spectra of N2 in the threshold region of 
N-ls photoionization measured by our group3). The dashed curves 
are the theoretical calculations by Dehmer and DilF) . 

気ベクトルと分子軸が垂直な場合に生じる遷移(以下，

産遷移)には， lsσg→εlπu (1口 1 ， 3, 5, ...)および lsσu→

ε1ng (/=2, 4, 6，…)のチャンネルが現れる。 25年程前，

Dehmer と Dil1は， Multiple Scattering (MS) 近似に基づ

く理論的取り扱いにより， lsσg→ejσu チャンネルが形状共

鳴の出現に重要な寄与をしていることを示した2)O

Figure lb には彼らによって計算された平行遷移(細点

線:の)と垂直遷移(太点線 :0・n) に対応する光吸収部

分断面積を示す。彼らの解釈をサポートしたのは， PF の

繁政らによって1992年に測定された対称性分離スベクト

ル3) である。 Figure lb に，繁政らによって測定された平

行遷移をドットで，垂直遷移を実線で示している。実験お

よび理論ともに，平行遷移の光吸収部分断面積にのみエン

ハンスメントが現れていることを示している。 Dehmer と

Di11は， CO の C-1s および 0-ls 電離のしきい近辺に見ら

れる形状共鳴についても同様に lsσ→ぜσ 遷移チャンネル

が重要であることを予測している4)。繁政らは CO につい

ても対称性分離スベクトルを測定し5)，平行遷移にのみ形

状共鳴が現れることを実験的に示した。このように，繁政

らの対称性分離スペクトル測定により， Dehmer および

Di11の形状共鳴に関する解釈が広く受け入れられることと

なった。しかしながら，実験で明らかになったのは，断面

積のエンハンスメントが平行遷移に現れることのみであ

り， どの部分波が形状共鳴に重要な寄与をしているのかに

ついて解決されていなかった。この問題を解くためには，

光電子の角度分布測定が最も適切である。ただし光電子

の角度分布は分子鹿標系で測定することが求められる。通
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常の実験室系での角度分布は分子のすべての空間的配向を

平均化したものでここでの研究には不十分である。

さて，分子座標系での光電子角度分布，すなわち空間に

配向した分子からの光電子の角度分布については， Dil16) 

が1976年に計算している。

d汀 21，隅

252205A四むM(8eι) ， (1) 

ここで Q(8e， 恥)は分子座標系における光龍子の放出方

向 ， 1max は光電子の軌道角運動量の最大値， YKM は球部

調和関数である。この関係式は円筒対称分子で入射光の電

気ベクト jレが分子軸に平行あるいは垂直である場合にはさ

らに簡単化され，

ZE=ZAkgPke(cos 。ム
dQ ι 

(2) 

と表される。私達の興味はもっぱら K 殻光電離であり，

始状態は σ 対称性を持つので， (2)式の展開係数は，

Aι=na.hν ( -l)mp b [(21+ 1) (21' + 1) Jl/2i(l-1') 

x exp [i(勾1-η/，)Jdrmpdlmp 

x (lmp, l' -mp I KeO) (め， 1'0 I KeO) , (3) 

と書くことができる。ここで ， mp は入射光の備光を表す

量子数で，電気ベクトルが分子軸と平行である場合は mp

=0，垂直である場合は mp士 1 である。 (3)式から，角度

分布は双極子行列要素 dl叫と位相差 ηl一勾l' によって記述

されることが分かる。双極子行列要素と位相差は光電離の

ダイナミカルパラメータと呼ばれる。 (3)式を実験の立場

から眺めて見ると，配向分子の光電子角度分布からダイナ

ミカルパラメータを導出できることが分かる。このこと

は，配向分子からの光電子角度分布測定はいわゆる「完全

実験j であることを示しており，存在する理論をダイナミ

カ lレパラメータのレベルでチェックすることができる。さ

らに，部分波に対応する双極子行列要素が求められれば，

形状共鳴に関する詳しい知見を得られる。

ところで， K殻電子は原子の 1s 軌道的な性格をもって

おり，光電離された産後は入射光の電気ベクトル方向で特

徴付けられる D 波成分を持つと考えられる。しかしなが

ら，分子の非等方的ポテンシャルによって散乱され，最終

的に分子のポテンシャル場を離れる時には様々な角運動量

を有する部分波として観測される。従って，光電子の角度

分布は分子のポテンシャルに関する情報を持っている。形

状共鳴領域では電子が短時間トラップされると解釈されて

いる。内殻電離に伴い分子構造の変化があるとすれば，形

状共鳴領域においては角度分布により顕著に反映されるで
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あろう。さらに，エネルギーと角運動量を規定した電子を

核近傍に生成する内殻電離は，非球対称ポテンシャル場に

おける散乱問題としても非常に興味深い。

このように空間に配向した分子からの光篭子角度分布測

定は分子の内殻電離過程を明らかiこするために非常に有力

な研究手段であり，私たちは Angleresolved photoion phoｭ

toelectron coincidence spectroscopy (ARPEPICO; 角度

分解光電子光イオン同時測定分光法)を PF 独自で開発し

てきた7，8)。そして， ARPEPICO を用いて配向した Nz 分
子からの lsσ 光電子の角度分布を世界で初めて測定する

ことに成功し9) ， K 殻光吸i反スペクトルにおける形状共鳴

の特徴を明らかにしてきた。また，分子の光電離に関する

さらに詳しい知見を得るために， ARPEPICO を異核二原

子分子 C010)，正京子分子 C0211)などに適用した。
最近，私たちは NZ1Z) と C08， 13) の K 殻光電離に現れる形

状共鳴について実験および理論の両面から再度詳細な研究

を行った。 N2 については，平行遷移に現れる形状共鳴は

lsσg と lsσu の相互作用により， lsσg→εlσu チャンネルだ

けでなく ls町一+εlσg チャンネルにも現れることが見出さ

れた。 CO については， Relaxed網Core Hartree Fock 

(RCHF) 近似14) をベースにした理論的計算を参考にして，

測定された角度分布から C-1s および 0-ls 光電離過程に

関するダイナミカルパラメータを求めることができた。こ

こでは，これらの二つの分子に関する新しい興味深い結果

を紹介したい。

2. 実験の概略
Figure 2 に ARPEPICO 測定に用いられた実験装置の

概略を示す7，8)。空間に配向した分子からの光電子角度分

布を測定する場合の本費的な点は，分子の光電離される時

の分子の配向を検出することである。 Figure 3 に示すよ

うに，内殻電子の放出によって生成される内殻ホール状態

Figure 2. Experimental apparatus used in ARPEPICO measure幽

ments. Two electrostatic analyzers are installed at angles parallel 
and perpendicular to the electric vector of the incident radiation for 
the detection of fragment ions , and another analyzer, which can be 
rotated around the photon beam axis, is used to detect the photoelecｭ
trons. 
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は，ほとんどの場合オージェ過程を引き起こし 2 価イオ

ンが生成される。この 2 価イオンは通常不安定で解離す

ると考えられる。内殻ホールの寿命および分子振動周期は

ブェムト秒のオーダーで分子の回転周期よりも 2-3 桁短

い。従って， 2 価イオンの解離により生成する解離イオン

の放出方向を分子が光電離される持の分子配向と考えるこ

とができる。 ARPEPICO 測定に用いられる実験装置で

は，二つの静電型エネルギ一分析器が入射光電気ベクトル

と平行および垂直の方向に設置され，解離イオンのエネル

ギーを選別した検出が可能となる。もう一つの光電子用の

静電型エネルギー分析器は入射光軸回りに回転する。光電

子は，解離イオンと同時に測定され，その同時測定の計数

率は分子座標系でのある角度における光電子強度となる。

3. N2 の光電子角度分布
繁政らは ， 1995年に ARPEPICO により世界で初めて

配向した Nz 分子からの N-1s 光電子の角度分布測定を行

った9)。入射光の電気ベクトルと分子軸が平行な配置で形

状共鳴領域において測定した角度分布によれば，光電子は

分子軸方向および 8e=60。方向に強く放出される傾向が見

られる。彼らはこのように 0 。から90
0

までに山と谷を二

つ持つ角度分布は典型的なf波のパターンであるとし，

lsσg→ぜσu チャンネルがゲ形状共鳴に重要な役割を果た

すという Dehmer と Di11の解釈が定性的に正しいことを

示した。

すでに述べたように， Nz の K 殻電子は lsσg と lsσu の

エネルギー的にほとんど縮重した分子軌道に存在する口従

って， N-1s 電子の光電離における平行遷移では lsσg→

εfσu チャンネルだけでなくその外に， lsσu→εlσg チャンネ

ルも含まれる。そして， lsσg→εfσu チャンネルの強度は

lsσg→εlσu チャンネルのおよそ10分の l 程度であること

が Hartree-F ock 計算で予測される。さらにおσg とおσu

軌道準位間のエネルギー差はおよそ0.1 eV 程度である。

このような状況下では，二つの分子軌道聞の相互作用が起

きることが期待され，この相互作用が光電子の角度分布に

ヂゐ正J♂♂J♂__0 pho叩ゆゆ巾pμ悼向附h加1ぬO

co権 (Ols-hole)

Di…tion : ~ 10-15 sec 海占。 Auger
--一一一一一---戸~ electron 

ぱトーペ飢
CO++ (valence)"2 

泊

。φ+

Figure 3. Schematics ofaxial recoil approximation. Fragmentaｭ
tions , following photoionization and Auger decay, take place much 
faster than molecular rotation. 
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反映されると考えられる。

さて， lsσg→εlσu (1=1 , 3 , 5，…)チャンネルだけが存在

するとすれば， (2)式に現れるにルジャンドレ多項式の性

質から角度分布は ße=90
0

において厳密にゼ口となる。さ

らに ， Dehmer と Di11によって予測されたようにぜσu 成

分だけが重要であるとすれば，角度分布は ße=39.23
0

にお

いてもゼロとなる。反対に，偶数の軌道角運動量を持つ部

分波が含まれるおσu→εlσg チャンネルが軌道間多電子効

果により重要になってくるとすれば，角度分布は ße=90。

および ße ::::::40
0

においてゼロにならないであろう。この点

を明らかにするためには，角度分布測定において高い角度

分解能と実験精度がキーポイントとなる。今回の測定で

は，測定対象とする解離イオンの運動エネルギーを10 eV 

に設定し，解離イオン用アナライザーの実効的角度分解能

を向上させ，さらに光電子およびイオンの検出効率の改善

を図っている。 Figure 4 には形状共鳴領域(入射光エネ

ルギー: 419 eV) において今自測定された N-1s 光電子の

角度分布を示す。実験結果は，それぞれ Random Phase 

近似 (RPA) 15) と RCHF による計算結果を一緒に示して

ある。 RPA 計算は， lsσg と lsσu の二つの分子軌道関相

互作用を考慮しており，実験で求められた角度分布の全般

的な挙動をより的確に再現している。測定された角度分布

は明らかに ße ::::::40。および ße口 90
0

においてゼロとはなら

ず，この傾向は RPA 計算によってのみ再現されている。

また， Fig.4 から lsσu→εlσg チャンネjレによって ße ::::::40
0

での角度分布強度がゼ、口とならないことがはっきりと読み

(2001年)

取れる。 lsσu→εσg チャンネルに対応する部分断面積の形

状共鳴領域における挙動を見るために， Fig.5 に N-1s の

光電離断面積について lsσg→εJσu および lsσu→εlσg のチ

ャンネルごとに計算された結果を示す。 RPA 計算による

全断面積は，ピーク位置が 2eV ほど高エネルギー傑にシ

フトしていることを除けば，実験的に求められた断面積と

よい一致を示す。 RCHF 計算による lsσu→εlσg チャンネ

ルの部分断面積はここに示す入射光のエネルギー領域では

ほとんど一定である。 RPA 計算によれば， lsσu→εlσg チ

ャンネルの部分断面積はゲ形状共鳴で最大となって，

lsσu→εlσg チャンネルの部分断面積の約半分にも達するこ

とを示唆している。すなわち， lsσg とお引の二つの軌道

聞における多電子効果によって ls仇→εlσg チャンネルに

ゲ形状共鳴が現れることを示している。 RPA 計算では，

lsσu→εdσg がエンハンスされていることを示している。

この解釈は， N-1s 光電離後に観測される 3σgー-+ lsσu と

1πu→lsσz の X 線発光強度比に関する澗定16) によっても

サポートされる。今回の N2 に関する研究から，ゲ形状共

鳴は lsσg→efO"u ， チャンネjレが重要な寄与をするという単

純なものではなく， lsσu→εlσg チャンネルに含まれる部分

波も同じように重要であることを明らかにすることができ

fこ。
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4. CO の光電子角度分布

CO は典型的ヘテロ二原子分子である。 C-1s と 0-ls 準

位は200 eV 以上も離れており，これら二つのエネルギー

準位聞の多電子効果による相互作用を考慮する必要はな

く，これらの軌道にある電子の光電離過程は 1 電子モデ

ルで記述できるであろう。すでに述べたように， N2 のよ
うに lsσg および lsσu 軌道がエネルギー的に縮重している

場合の光電離過程は多電子効果を考慮した RPA 計算が必

要であるが， CO では RCHF 計算で実験結果を再現する

ことができると期待される。 CO の内殻光吸収断面積にお

hv 田 41geV
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Figure 5. Photoionization cross sections for the K-shells of the N2 
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ける形状共鳴による幅広いピークは ， C-1s および 0-ls

光電離ではそれぞれ306 eV および551 eV 近辺に現れる。

そして，繁政らによる対称性分離スベクトルのではいずれ

も平行遷移に現れるため，これらはが形状共鳴であるこ

とがわかる。

Figure 6 には入射光の電気ベクトルに対して平行に配

向した CO 分子からの C-1s 光電子の角度分和を示す。実

験結果はエラーバー付きの黒丸 (e) で示しである。太い

実線および細い実線は， RCHF 計算および MS 計算4) によ

る角度分和を表している。角度分布はすべて分子座標系

で， 0 原子が O 。で C 原子が180
0

にとってある。実験で得

られた角度分布は非常にリッチな構造を持っており，その

形状は入射光エネルギーに強く依存する。特徴的なこと

は，入射光エネルギーが299 eV において75
0

方向に大きな

極大(花びら)が見られ，この花びらの強度は光エネルギ

ーの増加につれて小さくなり，極大の角度も小さくなるよ

うである。 RCHF 計算は花びらの角度については比較的

正しく再現することができるが，強度変化については計算

と測定の一致は悪い。もう一つの特徴は，花びらを除けば

ほとんどの C-1s 光電子は分子軸方向へ飛び出ていること

である。ポ形状共鳴領域 (304.5および306.5 eV) では，

C-1s 光電子は O 原子の方向に選択的に放出され，形状共

鳴のから離れたエネルギー領域 (299および317 eV) で

は， C 原子の方向に放出されている。特に，光エネルギー

317 eV における角度分布は ， C-1s 光電子が O 原子によ

って散乱されるため C 原子側に放出されると解釈される。

分子軸に沿った光電子放出方向に関する額向は， RCHF 

ω 盤 299.0eVω- 301.0 eV 

Figure 6. Polar plots of experimental angular distributions (dots) 
for C-ls photoelectrons from fixed-in-space CO molecules oriented 
in parallel to the electric vector of incident radiation. Dashed lines 
are the best fits of Equation (3) to the experimental data with 
0-:;'/豆 4. Theoretical results are shown by bold solid line for the 
RCHF calculations , and by a thin solid line for MS calculations4). 
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計算は実験結果を比較的うまく再現することができる。

CO はヘテロ分子であるため， (2)式と (3) 式を用いると

角度分布から各部分波に対応する双極子行列要素 dzσ と位

相差 δlσ一δ00-を導出することができる。角度分布からこれ

らの物理量を求める手続きの詳細は，論文13) を参照して

いただきくことにし，ここではその詳細は省く。 N2 のよ

うな等核二原子分子では ， (2)式で Ke が奇数の場合には

AKe がゼ、口となり，未知数の数が方程式の数よりも多くな

るため双極子行列要素および位相差を求めることはできな

い。このようにして求めた CO の C-1s 光電子角度分布か

ら求められた双極子行列要素 dz，σ と位相差 δlσ-ðoσ を

Fig.7 に示す。ここでは ， C-1sσ一+εlσ 遷移のうち Oζ/-::;;，

4 を考慮することにした。このことは， (2)式を測定した

角度分布にフィットしたとき (Fig.6 では点線で示して

いる) ，展開係数んが十分に小さいことからも，よい近

似であると考えられる。展開係数の性質から O 三二 lζ4 の双

極子行列要素は， A。から A8 に現れるのみで Ag 以上の係

数には含まれない。 Figure 7 では実験から導出されたも

のはエラーパー付きのシンボルで表されており， RCHF 

計算によるものは実線で示してある。双極子行列要素に関

0.6 
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Figure 7. Dipole matrix elements dJσ (in atomic units , multiplied 
by 10) and phase shift differences for the C Iscr→εlσtransitions 
with 0-:;'/-:;'4, extracted from the experimental data (points with er“ 

ror bars connected by straight lines) , and calculated in the RCHF 
approximation (curves). 
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しては，実験と理論との一致はかなりよい。注目すべき

は， 306 eV におけるが形状共鳴近辺で ， dsσ を除くすべ

ての双極子行列要素は最大値を持つことである。このこと

は， ρ， j- ， ι 波に対応する双極子行列要素が形状共鳴の形

成に寄与していること示すもので，ポ形状共鳴ではj- 波

の寄与が支配的であるとする Dehmer と Di1lの MS 計算

を元にした解釈4) とは異なるものである。

ところで ， dsa の挙動は興味深い。他の 3 つの双極子行

列要素とは異なり，光電離のしきいエネルギーから減少

し，形状共鳴が強く現れる領域でゼロになる。このことは

s- 部分波に対応する部分断面積が形状共鳴領域でゼロにな

ることを意味しており，この傾向は Fig.7 にも示されて

いるように RCHF 計算でも予測されている。原子分子物

理では，このような断面積の極小を，Cooper 極小J17) と

呼んでおり，原子の光電離過程では比較的頻繁に遭遇する

事象である。分子において特定の部分波に対応する断面積

で Cooper 極小を見出したのは今回の研究が初めてであ

る。原子では波動関数の重なりで Cooper 極小を説明でき

るが，分子の場合はさらに詳しい検討が必要であろう。

さて， CO の C-1s 光電子の角度分布を見てきたが， 0-

ls の場合はどうであろうか。 Figure 8 には，分子軸が入

射光の電気ベクトルに平行に配向した CO 分子からの 0-

ls 光電子の角度分布を示す。 C-1s 光電子の場合と同様に

角度分布は構造を持っていることが分かる。しかしなが

ら ， C-1s 光電子の場合に見られたような花びら型の構造

は見られない。同じ CO 分子で ， C-1s 光電子と 0-ls 光

電子で角慶分布がこのように変化することは非常に興味深

い。 0-ls 光電子は光エネルギー545 eV では O 原子の方

向に放出されるが，光エネルギー増加に伴い C 原子の方

向に飛び出るようになる。 RCHF 計算による角度分布は

MS 計算によるものよりも実験による角度分布に近いが，

ω罵 545.0 eV (E 扇 2.6eV)ω詔 55 1.2eV(E-8.8eV)
00 00 

ω~556.0eV(E-13.6eV)ω= 561.0 eV (E -18.6 eV) 
90 9。
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しかし満足できるものではない。 0-ls 光電子の角度分布

から光電離のダイナミクスを表す，双極子行列要素および

位相設を求めた。ここには示さないが，形状共鳴近辺

(551 eV 近辺)では， 0 三;，，/:::;;， 3 に対応する双極子行列要素

が全てエンハンスされていることが明らかになった。この

傾向は RCHF 計算の結果とも一致している。すなわち，

0-ls 光電離における形状共鳴では ， j- 部分波だけが寄与

しているのではなく ， s- ， ρ， d- ， j二部分波がそれぞれ閉じ

ように重要な寄与していることがわかった。この結果は，

従来受け入れられてきたが形状共鳴に関する Dehmer お

よび Di11による解釈とは異なるものである。

5. まとめ

今回のぬに関する研究から，ゲ形状共鳴はぜσu の部

分波が重要な寄与をするという単純なものではなく， lsσu 

→εlσg チャンネルも同じように重要であることを明らかに

することができた。そして， N2 のように内殻軌道準位が

エネルギー的にほとんど縮重している場合は，形状共鳴の

理解する際には縮重したエネルギー準位間の相互作用を考

慮しなければならないことを示すことができた。

空間に配向した CO からの C-1s および 0-ls の光電子

角度分布測定し，部分波に対略する双極子行列要素および

位桔差を導出することに成功した。すなわち，分子の光電

離過程における完全実験ができることを示すことができ

た。導出された双極子行列要素から ， C-1s 光電離の形状

共鳴では少， d- ， j- 部分波が同じように重要な寄与をしてい

ることが分かつた。このことは ， j二部分波のみが重要であ

るとする従来の解釈とは異なるものである。 Cooper 極小

が s- 部分波のチャンネルで見出されたが，これは分子の

光電離過程では初めてのことである。 0-ls 光電離におい

ても ， s- ， ρ， d欄 ， j- 部分波が形状共鳴形成にそれぞれ閉じ

ように寄与していることがわかった。 C-1s と 0-ls はエ

ネルギー的にも十分離れており，この軌道関の相互作用を

考慮する必要がないので， RCHF 計算で光電離過程を記

述できると期待したが，実際には RCHF 計算は実験によ

る角度分布をうまく再現することはできていないことが明

らかになった。今後，さらに洗練された理論が登場するこ

とが望まれる。

ここで紹介させていただいた研究は放射光研究施設共陪

利用審査委員会で認めていただいた97S2001 ，空間に配向

した分子からの光電子角度分布に関する研究」の中で行わ

れた。なお，ここで紹介した N2 および CO に関する研究

は，足立純一 (PF) ，佐野陸(JASRI) ，繁政英治(分子

研)，副島浩一(新潟大)，彦坂泰正 (PF) ，元木創平(東

大) ，柳下明 (PF) の97S2001のメンバー， N. A. Cherep鮒

Figure 8. Polar plots of experimental angular distributions (dots) kov と G. Raseev で、行われた。
for 0-ls photoelectrons from fixed-irトspace CO molecules oriented 

oaraIlel to the electric vector of incident radiation. Dashed li 
arJttle best ats of Equation (3)to the experimental data with 参考文献
O::;;'_l豆 5. 1) For example, EXAFS andNear Edge Structure , edited by A. 
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