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１．電子状態計算により、ZrO2-CeO2材料の XPS（X 線光電子分光）・XAFS
（X 線吸収微細構造）実験測定結果をシミュレーション解析した。 

２．計算方法：DV-Xα(密度汎関数)法 1、FEFF(多重散乱)法 2 
計算対象：単斜晶 m-ZrO2, 正方晶 t-ZrO2, 立方晶 c-CeO2および 
立方晶 c- CZ（ZrO2-CeO2 蛍石型構造を仮定） 
XPS：PHI-5500 のMg-Kα線を用いて測定 
Zr-K XAFS：SPring-8 産業用専用ビームライン(BL16B2) で測定 3 

３．(1)O2p, Zr4d, Ce5d軌道からの光電子放出を主成分とする計算結果は、 

m-ZrO2, c-CeO2, c-CZの価電子帯に相当する XPSを再現できた(図 1)。 

(2)t- ZrO2と c-CZのEXAFS領域もある程度含めたXAFSの微細な相違を、 

Zr1s電子遷移確率および多重散乱法で解析した(図 2)。 
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図１ m-ZrO2, c-CeO2, c-CZのＸＰＳ解析   図２ t-ZrO2と c-CZのＸＡFＳ(Zr-K)解析 

(実線は実測値, 点線は計算曲線)     (実線は実測値, 棒線は遷移確率, 点線は計算曲線) 
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