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XAFSスペクトルの構成要素 

RAWデータ XANES・m0 

バックグラウンド吸収 
EXAFS振動 

•吸収端がないときの吸収スペクトル 
•測定対象外元素による吸収も含む 

•これからバックグラウンド（↓→）を引いて 
EXAFS振動を抽出しなければならない 

•解析対象となるシグナル 
•この先の解析がうまくいかないときは 
バックグラウンド除去からやり直す 

•内殻電子によるX線吸収スペクトル 
•近接原子がないときのEXAFS振動 
•ローレンツ関数+ArcTan 
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EXAFS振動の構成要素 

単振動のEXAFS振動 

𝜒 𝑘 = 𝑆0
2𝑁𝐹(𝑘)

𝑘𝑟2
exp⁡(−2𝑘2𝜎2)sin 2𝑘𝑟 + 𝜙(𝑘)  

S0
2：減衰因子 

N：配位数 

F：散乱振幅 

s：デバイワラー因子 

r：原子間距離 

𝝓：位相シフト 

DE0：EXAFS振動の原点補正 

Sin波の振動数に影響 Sin波の振幅に影響 



EXAFS振動の構成要素 

S0
2とN どちらもk依存性のない定数→両者は区別できない！ 

実線：N=2 
破線：N=1 

配位数が2倍になれば 
振動振幅も2倍 

S0
2は 
標準試料の解析データ 
から算出するか、 
0.8～1.0の値を用いる 



EXAFS振動の構成要素 

s2(k) 原子座標のぶれ（静的＆動的）。大きいほど高k領域での減衰が大きくなる 

実線：s=0.04 
破線：s=0.09 

実線：s=0.05 
破線：s=0.09 



EXAFS振動の構成要素 

散乱元素によって異なる［通常FEFFで計算］ 

重元素：高k領域にピーク 
軽元素：低k領域にピーク 

F(k) 



EXAFS振動の構成要素 

原子間距離のフィッティング精度は0.001nm程度 R 

R大：振動数高 
R小：振動数低 

実線：R=0.23nm 
破線：R=0.24nm 

実線：R=0.23nm 
破線：R=0.33nm 

ϕ(k)の影響で 
ピーク位置がずれる 



EXAFS振動の構成要素 

低k領域で大きく影響する 

DE0が30eV変化すると 
Rが0.01nm程度異なるように 
見える 

DE0 

実線：0 eV 
破線：-30 eV 


