
Nanotech CUPAL KEK 事務局

Copyright 2018 CUPAL KEK 1

ＫＥＫ放射光利用技術入門コース
－ＸＡＦＳ（基礎編）－

＜２．解析＞

2章では、透過法による実験データを前提として、データ処理の流れと解析
ソフトの紹介、ＥＸＡＦＳとＸＡＮＥＳから得られる情報について述べる。
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① KEKでは、「XAFS 講習会資料－Athena&Artemis による XAFS データ解析－」
にて詳しく解説している。

http://pfwww.kek.jp/innovationPF/04_EVENT/XAFS_Seminor_1010/analysis.pdf

② XAFSデータ処理ソフトウェア
よく利用されるソフトウェア： Athena & Artemis [IFEFFITパッケージ](Win/Mac/UNIX、フリー）

http://cars9.uchicago.edu/ifeffit/Downloads
XAFSのデータ処理(XANES、EXAFS解析)は、ほぼこれだけで行える
SPring-8産業利用推進室の講習会テキストに種々の解析例が示されている。

http://support.spring8.or.jp/Doc_lecture/Text_090127.html

③詳細なXANES解析
FEFF [Version 9] (Win/Mac/UNIX、有料) Version6は無料

http://leonardo.phys.washington.edu/feff/
多重散乱効果、球面波効果、ポテンシャルの波数依存性などを考慮した非経験的な計算手法
Version6はフリーでIFEFFITパッケージに含まれている(EXAFS解析はVersion6で十分)
XAFS実習編（１、２、３）は、このVersion6で解説している。
XAFS研究会訳にて、「FEFF8 マニュアル (日本語版)」もインターネット上で公開されている。

http://pfwww.kek.jp/jxs/feff82j.pdf

http://pfwww.kek.jp/innovationPF/04_EVENT/XAFS_Seminor_1010/analysis.pdf
http://cars9.uchicago.edu/ifeffit/Downloads
http://support.spring8.or.jp/Doc_lecture/Text_090127.html
http://leonardo.phys.washington.edu/feff/
http://pfwww.kek.jp/jxs/feff82j.pdf


２．２ ＥＸＡＦＳ（１）

Copyright 2018 CUPAL KEK 6

EXAFSの信号（１）
Ｘ線照射によって着目する原子から飛び出した光電子波の波数kが入射Ｘ線の
エネルギーの関数として示される。



２．２ ＥＸＡＦＳ（２）

Copyright 2018 CUPAL KEK 7

Ｘ線の吸収に着目する原子からの光電子波の放出と周囲の原子による散乱の概念

EXAFSの信号（２）
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ＥＸＡＦＳ振動に影響する因子（１）
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ＥＸＡＦＳ振動に影響する因子（２）
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ＥＸＡＦＳ振動を表す理論式
多体効果による
振幅減衰因子



２．２ ＥＸＦＡＳ（６）
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ＥＸＡＦＳによる構造解析例：ＣｕＯ

10ページの理論式に基づきカーブフィッティングを行い、着目した原子の周囲の
構造（原子種、原子間距離、配位数）を決定できる。



２．３ ＸＡＮＥＳ（１）
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Ｎａ２Ｃｒ２Ｏ７のＣｒ Ｋ吸収端近傍の測定例
Ｃｒ Ｋ吸収端近傍には、Ｃｒ１ｓ電子の電子準位間の遷移として解釈できるＸＡＮＥＳが現れる。
図の上部にはＣｒ-3ｄとＯ-2ｐの混成軌道やCr-4pへの電子遷移が模式的に示される。この価
電子準位を超えると電子は光電子波として振る舞い、周囲の原子と干渉してＥＸＡＦＳが現れる。
Ｋ吸収端前の鋭いピークは吸収端前に現れることがあることからプレピークと言われる



２．３ ＸＡＮＥＳ（２）
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ＸＡＮＥＳの解析例
目的元素の酸化数によるスペクトルの変化を、標準試料のデータやシミュレーション
結果と比較し、価数を推定する。
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① KEKでは、「XAFS 講習会資料－Athena&Artemis による XAFS データ解析－」

　　にて詳しく解説している。

　　　　http://pfwww.kek.jp/innovationPF/04_EVENT/XAFS_Seminor_1010/analysis.pdf



② XAFSデータ処理ソフトウェア

　　よく利用されるソフトウェア ： Athena & Artemis [IFEFFITパッケージ](Win/Mac/UNIX、フリー）

　　　　http://cars9.uchicago.edu/ifeffit/Downloads

　　XAFSのデータ処理(XANES、EXAFS解析)は、ほぼこれだけで行える

　　SPring-8産業利用推進室の講習会テキストに種々の解析例が示されている。

　　　　http://support.spring8.or.jp/Doc_lecture/Text_090127.html



③ 詳細なXANES解析

　　FEFF [Version 9] (Win/Mac/UNIX、有料)　 Version6は無料

　　　　http://leonardo.phys.washington.edu/feff/

　　多重散乱効果、球面波効果、ポテンシャルの波数依存性などを考慮した非経験的な計算手法

　　Version6はフリーでIFEFFITパッケージに含まれている(EXAFS解析はVersion6で十分)

　　XAFS実習編（１、２、３）は、このVersion6で解説している。

　　 XAFS研究会訳にて、 「FEFF8 マニュアル (日本語版)」もインターネット上で公開されている。

 　　　　http://pfwww.kek.jp/jxs/feff82j.pdf
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ＸＡＮＥＳの解析例



目的元素の酸化数によるスペクトルの変化を、標準試料のデータやシミュレーション

結果と比較し、価数を推定する。
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