
結果

Oh結晶場におけるYbイオン固有関数に関して偏光・角度を考慮した2p3/2→4f 共鳴励起& 3d5/2→2p3/2 放出過程

の遷移振幅強度を計算

希土類化合物共鳴発光分光の偏光・角度依存性

YbCo2Zn20 (Oh )2p3/2→4f共鳴励起& 3d5/2→2p3/2 放出に偏光・入射角依存性が存在
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共鳴発光強度を解析的に計算し，角度依存性ならび偏光依存性が発生する理論的背景を調べる

結晶場パラメータに対する基底状態相図
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𝑥, 𝑦, 𝑧 = 𝐹 𝜃, 𝜑 𝒆𝑟 として
スペクトルピーク強度𝐹 𝜃, 𝜑 を
3D表示

(001)面

不純物アンダーソン模型

α= π/2 (polarized偏光：散乱面と垂直）, α= 0

(depolarized偏光：散乱面と平行）に偏光し
たX線を用いて物質の偏光依存性を入射光
V2，放出光V1それぞれに定義．P偏光入射
-P偏光放出といった過程を P(𝜃𝑖𝑛)- P(𝜃𝑜𝑢𝑡)
過程とする

放出光(VE1)がpolarizedならば放出角依存性はなし．
入射光もpolarized,反射角=90°として入射角θin(極座標)を180 °～90 °の領域で計算
(𝜃𝑜𝑢𝑡 = 𝜃𝑖𝑛 − 90°)

偏光依存を散乱面と偏光ベクトルのなす角αとして導入

配置設定概略図

第一原理計算を用いた混成関数計算とその利用
(川端基暉との共同研究)

X線分光解析理論の高度化(偏光・角度依存および第一原理計算の利用)

基底状態の対称性を反映し
た固有のパターン (001)面における遷移強度A2

φ依存性を示す項の大きさが基底状態ごとに異なる

各テンソルに関する強度の計算より𝑪±𝟐
𝟐 （sin項）が強くφ依存性に寄与していることが分かった

Wigner-Eckartの定理より基底状態とL=2の合成角運動量が重要

対象物質を注目元素（不純物Hd）と外部環境(Hhost)に分割，外部環境の効果を外部との混成
（V：電子の移動）で取り込む．混成関数𝑉2 𝐸 形状（実務上では電子バンド構造）の仮定が必要
調節パラメータとして電荷移動エネルギー，電子間相互作用，内殻正孔ポテンシャル，混成強度，
結晶場分裂強度が存在.
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上式より混成関数とエネルギー準位は以下のように定められる
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𝝆𝒅が定まれば混成関数の形状ならびに強度，エネルギー準位と結晶場分裂強度が
決定される

サイトグリーン関数:

混成関数𝑉2 𝐸 ：

部分状態密度
(𝜌𝑑)の定義

第一原理計算：物質の構造のみから物質の電荷密度ρならび構成元素ごとの部分状態
密度(PDOS)を決定できる計算手法
上式のエネルギー準位との比較から電荷移動エネルギーを決定できる

パラメータは電子間相互作用Uff ，内殻正孔ポテンシャルUfcの二つに

結果

バンド構造を設定（バンドマッピング）するために並進対称性のある物質に限られ
る，エネルギー準位(𝜖𝑑)の設定や混成強度設定など運用上の問題
パラメータの削減や混成の合理的決定手法が必要

M. Nakazawa, 学位論文 Wuilloud らによる実
験結果とともに

Uff=9.0 eV, Ufc=12.6 eV その他はWien2K の結果より

6つのピークからなる構造を
ほぼ正確に再現

希土類においても適用可能
であることを示した
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