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実習内容I 
• XAFS原理復習（透過法） 

• Athena 
– 全体の流れ（XANES/EXAFS） 

– XANES解析 
• Athena概要 

• 吸収端エネルギーの設定と規格化 

• Linear Combination Fitting (LCF) 

– EXAFS解析 
• 振動抽出（バックグラウンドの設定）：E表示k表示 

• フーリエ変換：k表示R表示 

• 逆フーリエ変換：R表示q表示 

• まとめ 



• Artemis 

– 全体の流れ 

– EXAFS解析 

• Artemis概要 

• 構造モデルの設定 、feff計算設定ファイル作成  

• feff理論計算 、Pathの選択 

• フィッティングパラメータの選択 

• フィッティングとその結果 

実習内容II 



XAFS原理復習（透過法） 
 



透過法 
I0 I=I0e-mt 

吸収端前後のX線のエネルギーで不連続に吸収量が変化 

元の電子波と散乱された電子波が 
強め合う/弱め合う→EXAFS振動 

隣接原子が存在する場合 

真空準位 

孤立原子の場合 

軌道遷移 
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Athena 



透過スペクトル 

Normalize設定 
（プリエッジ・ポストエッジ） 

電子状態・構造情報 
 
・既知試料のXANESスペクトルや理論計算 
をもとに未知試料を議論 
 
・複数のXANESスペクトルがある場合は 
その違い・変化を観察 

E表示 

E表示 

XANES 

E表示 

対称性 
価数 

組成・構造 



Normalize、バックグラウンド設定 

振動抽出（バックグラウンド削除）、 
kn重みづけ、E表示k表示 

EXAFS 

E表示 

k表示 

動径構造関数 

構造情報 
 
・既知試料との比較 
 
・構造モデル+理論計算 
配位子間距離（ピーク位置）、 
配位数（ピーク強度）、配位元素種 

R表示 

 k[A-1] = 0.51 * (E-E0[eV])1/2 



R表示 

q表示 kq表示 

逆フーリエ変換 

三つの波を足し合わせて、元の波形と比較 



透過スペクトル 

プリエッジ除去/規格化 

m0の推定と除去/E→k/ 
kn重みづけ 

EXAFS関数 

フーリエ変換（k→R） 

動径構造関数 

E表示 

k表示 

R表示 

XANES 

EXAFS 



Artemis 



予想される結晶構造・局所構造モデル 
からFeｆｆにより計算されるEXAFS 
スペクトル（k, R, q空間） 

振幅 
S0

2:減衰因子 
N:配位数 
F:散乱振幅 
s2:デバイワラー因子 

振動数 
r:原子間距離 
f:位相シフト 

DE0:E0補正 

Athenaでprjファイルに保存した 
振動抽出済みのデータ 

赤色を 
フィッティング 
の変数として 
フィッティング 

R表示 

変数（配位数、原子間 
距離等）の値の取得 R表示 



・prjファイルからのデータ読み込み 
・推定構造データの読み込み 
・feff.inpファイルの作成 
・feff計算実行 
・パス（シェル）の選択 
・変数の定義 
・フィッティング、物理量の取得 












