
4）に示すように物質に X線を照射し，入射 X線強度�0
と試料透過後の強度�を測定すると，（1）式によりある
着目原子の吸収係数μ�を求めることができる。�



トルが得られる。図2は銅の�吸収端の例である。入射
X線のエネルギが着目原子の内殻電子の結合エネルギを
超えると，入射 X線の励起エネルギと内殻電子の結合エ
ネルギの差に相当する運動エネルギを持った光電子が放





一原理的）DV-�α（Discrete variational �α）分子軌道計
算により得られた軌道の内，P 1� 軌道に注目し，スレー
タの遷移状態法15）を用いて X線の吸収に伴う電子の軌道
間遷移確率（内殻軌道 1�から混成軌道への遷移確率）を
計算した。得られた遷移ピークと実験スペクトルとの比
較を図7に示す。P原子の�吸収端近傍に現れる遷移ピ
ークは，内殻軌道 1�から混成軌道 P（3�-3�）/Ni（4�）への
遷移ピークで説明がつくことが確認された。
4．2．2　EXAFS と FEFF 計算による局所構造解析

　各試料のEXAFS振動成分χ（�）をY軸方向に並べて表
示したものを図 8に示す。ノイズの影響で波数�＝8.5
Å－1より大きい�は利用できない。各χ（�）スペクトル
を比較すると，高温で熱処理した膜のスペクトルほどχ
（�）の振幅が大きいが，振動の周期は同じである。χ（�）
の位相と振幅は光電子が隣接原子により散乱される際の
干渉効果によりX線吸収の増減が生じることに起因して
おり，振動周期が等しいということは，未熱処理のもの
と熱処理を施したものが似通った局所構造になっている

と推定できる。
　ここで，Ni3 9 3



変化がない。そして，ピーク強度が熱処理の進展ととも


