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1. 序論（はじめに）  

1T-TaS2 は遷移金属ダイカ

ルコゲナイド (TMDC) の一

種であり , 層状の構造を持

つ物質である . 低温では

(√13 × √13)𝑅13.9°の整合的

な電荷密度波  (CDW) を形

成する [1]. このとき , ウィ

グナー・ザイツセル内の原子

配置は図 1 に示すようにな

り, セル内には Ta原子が 13 個存在する. それらの

原子は, 位置に応じて Center, Inner, Outer の 3種類

に分類される. 

先行研究[2]では, 1T-TaS2の Ta 4f 電子の X 線光

電子回折 (XPD) パターン（図 2参照）が測定され

た. その結果, Ta 原子の位置の違いによる Ta 4f の

束縛エネルギーの化学シフトが求められた. また, 

Center & Innerサイトと Outerサイトの XPD パター

ンの比較（図 3参照）が示された. 

本研究では, この先行研究で得られた Ta 4f の束

縛エネルギーをもとに, Center, Inner, Outerそれぞれ

の Ta 4fの XPDパターンを計算した. 

  

 

 

 

2. 研究方法 

LEED によって得られた低温での 1T-TaS2(1000)

の表面構造[1]をもとに, EDAC[3]を用いて, XPD パ

ターンを計算した. 

ここで XPD とは, 表面の原子配列を解析する手

法である. XPD では, X 線によって励起された光電

子が球面波として拡がり, 周囲の原子による散乱

波と干渉することで回折パターンが形成される . 

この回折パターンを解析することで, 光電子放出

原子（エミッター）周辺の構造情報が得られる. 

 

3. 結果 

Center, Inner, Outerに位置する Ta原子をエミッタ

ーとしたときの, それぞれの 4f電子のXPDパター

ンの計算結果を図 4(a), (b), (c)に示す. また, セル内

の 13個の Ta原子をすべてエミッターとし, 同様に

計算した結果を図 4(d)に示す. 

CDW 状態の影響によって, エミッターの位置に

より回折パターンに若干の違いが生じることが分

かった. 

     

    

 

 

 

4. 結論（まとめ） 

本研究では, 1T-TaS2の Center, Inner, Outer それぞ

れの Ta 4f の XPD パターンを計算した. その結果, 

実験では測定できない, エミッターの位置の違い

による回折パターンの変化が確認された. 
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図 1. (√13 × √13)𝑅13.9°

のウィグナー・ザイツセル. 

図 4.  Ta 4fのXPD計算結果. ℎ𝜈 = 126 eVとなるように設定した. 

右円偏光での結果と左円偏光での結果を足し合わせた. また, そ

れぞれ相対強度で表した. 

 

(a) Center               (b) 6 inner           

(c) 6 outer               (d) All          

図 2. ℎ𝜈 = 126 eVに対する, Ta 

4f の XPD実験結果[2]. 

図 3. Inner の Ta と Outer の Ta

に由来する光電子回折の比率

Outer / Inner. 


