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1   はじめに 

3d遷移金属元素Mを層間にインターカレートした

遷移金属ダイカルコゲナイド MxXS2は、遷移金属元

素Mおよび Xの種類、さらにそれらのドープ量に依

存して、多彩な電気伝導および磁性を示す。特に Fe

をインターカレートした化合物 FexTiS2 および

FexTaS2は、巨大な保磁力および垂直磁気異方性を示

す強磁性体になることが知られている[1,2]。このよ

うな強い磁気異方性は、結晶構造が 2 次元的である

こと、すなわち面直方向と面内方向との間で結晶構

造に大きな異方性を持つことが原因であると予想さ

れる。我々は以前、FexTiS2についての XMCD 実験

の結果から、Fe2+の凍結していない軌道磁気モーメ

ント(Morb)が結晶場の 1次摂動によって直接磁気異方

性エネルギーを生むことを明らかにした[3,4]。今回、

FexTiS2よりもさらに強い磁気異方性を示す遷移金属
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ダイカルコゲナイド FexTaS2について同様に XMCD

実験を行い、磁気異方性の強さが何によって左右さ

れているかを探ることを試みた。 

 

2   実験 

Chemical vapor deposition (CVD) 法で作製した単結

晶 FexTaS2 (x ~ 0.3) 試料を、真空チャンバー内で劈開

することにより測定を行った。XMCD 測定は KEK-

PF BL-16A に設置されている 5T 超伝導マグネット

XMCD 装置を用いて行い、面直磁場配置および面内

磁場配置の両方で測定を行った。面内磁場配置は試

料を 60°傾けた状態で測定した。測定温度は T = 30 

K, 最大磁場強度は𝜇0𝐻 = 5 Tであった。 

 

3   結果および考察 

Figure 1(a), 1(b)に Fe L2,3端で測定した FexTaS2の

XAS および XMCD スペクトルを赤線で示す。これ

らのスペクトルは面直磁場配置で得られたものであ

る。XASスペクトルは典型的な Fe2+の形状であり、

FexTiS2の場合[3,4]と同様にインターカレートされた

Fe原子からホストの TaS2層へ電子がドープされてい

ることがわかる。一方、XMCD スペクトルのスペク

トル形状は FexTiS2のそれ[3,4]とは大きく異なる。具

体的には、Fig. 1(b)中の丸印に示すピーク構造は

FexTiS2では観測されていない、FexTaS2に特有の構造

である。この結果は、両物質が類似の結晶構造を持

っているにもかかわらず、その電子状態には大きな

差があることを示唆するものである。 

Tiは 3d遷移金属、Taは 5d遷移金属であることか

ら、両者の間ではスピン軌道相互作用(SOI)が大きく

異なることが考えられる。そこで、SOI の大きさを

変えた配置間相互作用クラスターモデル計算によっ

て実験結果を再現できるかどうかを試みた。結果を

図２に示す。配位子に直接 SOI を取り入れることは

困難であるため、この計算では、Feの SOIを atomic

な場合の 1倍から 10倍の範囲で変化させている。そ

の他の計算パラメータは文献[4]と同様としている。

SOI を増加させていくに従って、Relative energy =

 – 4.5 eV付近の上向きの XMCD ピークが成長してい

く様子が見て取れる。これは、実験スペクトル（図

１(b)）のℎ𝜈 = 706.5 eV付近の上向きの XMCD ピー

クに対応していると考えられる。したがって、実験

で観測された FexTiS2と FexTaS2の間の XMCDスペク

トル形状の差異は SOI の大きさの違いによって説明

できると考えられる。この結果は、ホスト層内原子

の SOI の差が軌道混成を通じてインターカレート原

子にまで及ぶことを示していると言える。 

FexTaS2について、XMCD総和則を用いて面直方向

の軌道磁気モーメントとスピン磁気モーメントの比

|𝑀orb/𝑀spin|を求めたところ、0.61±0.04 となった

（面内磁場では 5 T の磁場を印加しても磁化が飽和

せず、|𝑀orb/𝑀spin|を実験的に求めることは困難で

あった）。これは FexTiS2の場合の値（0.24±0.04[4]）

に比べて有意に大きく、FexTaS2の非常に強い磁気異

方性との関係性が示唆される。 

 

参考文献 

[1] H. Negishi et al., J. Magn. Magn. Mater. 67, 179 (1987).  

[2] M. Eibschütz et al., Appl. Phys. Lett. 27, 464 (1975). 

[3] G. Shibata et al., Photon Factory Activity Report 2018 

#36 (2019). 

[4] G. Shibata et al., J. Phys. Chem. C 125, 12929 (2021). 

 

* shibata.goro@jaea.go.jp  

 

Figure 1: Fe L2,3-edge (a) XAS and (b) XMCD spectra 

of FexTaS2. Circles represent the different spectral 

features from the XMCD spectra of FexTiS2 [4]. 

Figure 2: Simulated Fe L2,3-edge XMCD spectra based 

on configuration-interaction cluster-model calculation. 

Fe 3d spin-orbit interaction (SOI) is varied manually in 

the range of 1–10 times of its atomic value. Other 

parameters are set the same as those in Ref. [4]. 


