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 異方的電子状態をもつ、3d遷移金属化合物Ti2O3と層状化合物MoO3に対

する、吸収(XAS)・発光(XES)スペクトルについて報告する。MoO3 については、

O 1s XAS/XES、Ti2O3については、Ti 2p XAS/XES、Ti 1s XAS/XESを行っ
た。電子状態の異方性を反映して、いずれのスペクトルにも顕著な異方性が

観測された。 

 例として、Ti2O3の Ti 1s XASスペクトルを図上部に示す。E//c、E⊥cの間に
違いが見られるのが分かる。ここで E は放射光の電場ベクトル、また、Ti2O3
では、c軸に平行に Tiイオン対の結合軸が伸びている。XASスペクトルは、Ti 
4p//非占有バンドが Ti 4p⊥非占有バンドよりも下方にあることを示しているが、

c軸に伸びているa1g軌道が占有されていることを考えると直感に反する。これ

は、Ti イオン対の結合軸周りで、O イオンが外側へ歪むことを考えることで理
解できる。図下部は、Ti 1s吸収端よりかなり下方の hν=4958.3 eVで測定し
たKα領域(2p-1s発光領域)におけるラマンスペクトルである。スペクトルは、エ
ネルギーシフトや肩構造に関して、

XAS スペクトルと類似した構造を持つ。
このことは、Kα XES スペクトルが非占
有 4pバンドを反映していること、つまり、
2p4p 単極子遷移によるものであること
を示している。この傾向は TiO2につい

ても見られている[1]。 
 Ti2O3の Ti 3d-2p XESスペクトルの
異方性からは、結晶場励起の構造の

特定が可能であること、MoO3の O 1s 
XAS/XES からは、結晶軸に分離した
O 2p部分状態密度の観測が可能であ
ることについて報告する。 

 

[1] Y. Tezuka, private commun. 
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