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1．背景と研究目的 

ペロブスカイト型酸窒化物 BaTaO2N は、可視光応答型光触媒の母材として期待されている[1]。我々

は、触媒性能の向上を目指して金属 M = K, Mg, Al, Ga を 5％添加した M-doped BaTaO2N の触媒性能と電

子構造との関係を明らかにするため、光電子分光および軟 X 線吸収分光で M-doped BaTaO2N の電子構

造を調べている。今回、M-doped BaTaO2N の酸素 K 吸収端軟 X 線吸収スペクトル O K-XAS を測定した。 

 

2．実験内容 

試料は、NH3アシストフラックス法[2]で作製した後、6 GPa で大きさ 2×t 1 程度に加圧成型した。こ

の試料を導電性接着剤で測定用試料台に取り付け、超高真空中でダイヤモンドやすりにより表面層を除

去した。空気中に放置した試料表面は、黒色であるが、ダイヤモンドやすりにより、作製試料本来の赤

みがかった色となった。試料は、バルク電気伝導率が低く、帯電効果が大きいため、室温にて全蛍光収

量法 TFY で O-K XAS スペクトルを得た。 

 

3．結果および考察 

Fig.1にO K-XASスペクトルの測定結果をまとめ

た。スペクトル強度は、光子エネルギー580 eV 付

近のエッジジャンプ強度で規格化した。今回の測定

では、触媒能が他のものより高い Mg 添加の試料[3]

で吸収端が大きく低エネルギー側にシフトしてい

る。N K-XAS でも同様の傾向がみられたが、シフ

ト量は小さい。これらのシフトの原因として N 1s

および O 1s 内殻準位の化学シフトと価電子帯電子

構造の変化が考えられる。今後、光子エネルギーの

較正を含んだ再現性のチェックとともに内殻準位

光電子スペクトル測定を試みる。また、第一原理計

算によって価電子帯電子構造に対する金属添加効

果を明らかにする。これらによって電子構造と触媒

能との相関を解明する。 

 
 

Fig.1 Total fluorescence yield spectra near O K-edges 

of M-doped BaTaO2N; M = K, Mg, Al, Ga.  

今回、前回[4]同様、計数率が小さいにもかかわらず、新しく開発された測定プログラムを用いた TFY

法は、絶縁性の高い試料に対して有効な測定法であることが示された。 
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