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BL08Wの諸元と実験技術

▶ 諸元

光源
マルチポールウィグラー
周期長120 mm／周期数5／
最小ギャップ値15 mm

偏光（エネルギー範囲） 水平直線（2.1~13 keV）

エネルギー分解能 E/ΔE = 1600 ~ 13000

試料上フラックス > 1012 photons/s

試料上ビームサイズ 150 μm (H) × 50 μm (V)

結晶構造
--広角散乱

メゾ構造
--小角散乱(数nm～数μm）

電子状態（蛍光法）
--X線吸収微細構造分光

電子状態（透過法）
--X線吸収微細構造分光

1. X線吸収微細構造 (XAFS)

2. 小角X線散乱 (SAXS)

3. 広角X線散乱 (WAXD)

▶ 実験技術

物質・材料の電子状態から局所～マクロな構造までを対象としたオールラウンダー



構造解析ビームライン（BL08W）では、材料・デバイス開発において重要な手法であるX線吸

収微細構造（XAFS）、広角／小角X線散乱（SAXS／WAXD）などの測定が可能です。メ

インエンドステーションにはユーザー持ち込み装置を設置するスペースを確保しており、製造現場

を再現した測定を行うことができます。また、XAFSとWAXDを単一試料で測定することで、機

能と構造を同時に調べることができます。これらの特長から、材料を問わず様々な分野での活

用が期待されます。

▶ 利活用上の特長

1. 電子・化学状態

2. 局所構造

3. 結晶構造・メゾ構造

4. 熱・光・応力など外場印加下での変化

▶ 得られる情報

研究用途 BL08W 構造解析 Integrated Analysis of Chemical State 

and Nano/Local Structure

K. Kamitani et al., Langmuir 34, 8516 (2018). Y. Higaki et al., Macromolecules 50, 6184 (2017).

T. Hirai et al., J. Polym. Sci. A 53, 2075 (2015).

物性物理無機化学 有機化学 エレクトロニクスフォトニクス誘電体金属・鉄鋼ガラスエネルギー
変換・貯蔵

農学
食品科学

複合材料

M. Castro et al., Chem. Mater. 30, 2676 (2018).

⇒プラスチック材料の再資源化

⇒有機薄膜太陽電池 ⇒高性能プラスチック材料

⇒ CO2の分離・回収
⇒抗体医薬品・mRNAワクチンの開発

⇒次世代構造材料の創成
http://www2.tagen.tohoku.ac.jp/lab/nishibori/

ハーセプチンの
SAXS

https://doi.org/10.1021/acs.langmuir.8b01566
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https://doi.org/10.1002/pola.27720
https://doi.org/10.1021/acs.chemmater.8b00109
http://www2.tagen.tohoku.ac.jp/lab/nishibori/
https://doi.org/10.1002/jps.23964
https://doi.org/10.1002/jps.23964
https://doi.org/10.1002/jps.23964
https://doi.org/10.1002/jps.23964
https://doi.org/10.1002/jps.23964
https://doi.org/10.1002/jps.23964
https://doi.org/10.1002/jps.23964
https://doi.org/10.1002/jps.23964
https://doi.org/10.1002/jps.23964
https://doi.org/10.1002/jps.23964


BL08Wのコンセプト：3つのエンドステーションと‟in situ”測定

実験ハッチ1
ブランチC

実験ハッチ2
ブランチA

実験ハッチ3
ブランチB

利用できるX線エネルギー

ブランチB
(実験ハッチ3)

2.1 ~ 13 keV   (可変)

ブランチA
(実験ハッチ2)

8.0, 13.1 keV   (固定)

ブランチC
(実験ハッチ1)

17.5, 28.5 keV (固定)

・コンセプトは「in situ測定」と「自動計測」
・エネルギー固定2つ、エネルギー可変（テンダーX線）1つのエンドステーションを完備
・3つのエンドステーションは同時利用可能

材料開発現場で抱える課題の解決策を「構造」の観点からスピーディーに提供



実験ハッチ3 (ブランチB)：吸収分光と散乱

S(K) Pd(L) Fe(K)

2.1 keV (20 keV)

P(K)

Au(L)

Ce(L) Pt(L)

7.0 keV

Mn(K)

Ph(L) Ti(K)

12 keV

実験ハッチ3
ブランチB

定盤 持ち込みエリア

熱、光、応力など外場下における原子の化学状態・局所構造変化を追跡
⇒ 材料の機能（特性）発現にかかわる因子を明らかにする
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コアリションビームラインで利用できる光エネルギー

EUV 
(0.01-0.1 keV)

Soft X-ray
(0.1-2 keV)

Hard X-ray
(>5 keV)

Tender X-ray
(2-5 keV)

07U

08U

14U

09U, 10U

08W

09W

0.05-1.0 keV

0.13-2.0 keV

0.25-1.4 keV

2.1-15 keV

2.1-13 keV

5.0-30 keV

コアリションBLでEUV~硬X線をカバー

→BLの横断的利用で効率良いデータ収集

Zr
Pd

Sn
Ba

W

Ce
Gd

Se

Fe Zn



08Wで測定できる元素・吸収端

K L

BL08Wで測定できる
吸収端



実験ハッチ3 (ブランチB)：吸収分光と散乱

実験ハッチ3
ブランチB

定盤 持ち込みエリア

※上記一部は、今後変更の可能性があります。また、ビームサイズやフラックスは、光学配置やスリットの設定により変化するため、あくまでも参考値です。

放射光計測技術
(1) 装置エリア
(2) 試料

(1) 使用エネルギー
(2) ビームサイズ

備考

・X線吸収微細構造計測
(XAFS)

・小角X線散乱(SAXS)
・広角X線散乱(WAXD)

(1)定盤上およびその周囲

(2)固体・液体、バルク・粉
末・薄膜など

(1)2.1 ~ 13 keV

(2)試料位置で
約150 mm

・XAFS時間分解能：10sec～
(クイックXAFS利用)

・USAXS：6 keV, カメラ長10mで
q=10-3 nm-1をカバー

・引っ張り試験機等の大型装置の持ち込み
を想定（ハッチ後部に設置）

実験ハッチ3（ブランチB）では二結晶分光器によりエネルギーが可変なため、
テンダーX線領域のXAFSを優先的に整備する予定です

12.5 m

4
 m



テンダーX線吸収微細構造(Tender-XAFS)
／硬X線吸収微細構造(HX-XAFS)

Tender-XAFS
：蛍光法*2、全電子収量法

HX-XAFS
：透過法*3、蛍光法*2、

転換電子収量法

【検出方法】

＊1 持ち込み装置の設置可能範囲

＊2 Tender、HXともに4素子SDDを利用

上流側にTender-XAFS、
下流側にHX-XAFSを構築
（集光点はTender-XAFS
チャンバ中心）

X線

【概要】

＊3 HXでの透過法はICを使用、I2を測定してエネルギー校正を行う

【導入する検出器】

テクノエーピー製
XSDD50-04-SYS

（全素子面積260mm2、有効
面積200mm2）



テンダーX線吸収微細構造(Tender-XAFS)

例）SPring-8 BL27SU

【試料の条件】

・固体：粉末、膜など形状・大きさに寄らない
（試料ホルダに固定できれば制限はない）

⇒ 原則、これが標準測定に相当

・液体：テンダーの場合は封入セルが必要
⇒ アドバンスト測定で対応（要相談）

標準的な測定での試料フォルダの例
⇒ 必要に応じてユーザーでカスタマイズすることも可能

・チャンバーを汚染するガスを発生しないこと
（発生が予想される場合は封入セルが必要、

アドバンスト測定で対応（要相談））

・電子収量法では導電性材料かあるいは表面に
金属成膜が可能な試料であること

・透過法ではX線が透過できる濃度に調整すること

【注意事項】

Tender-XAFSは真空雰囲気で

の測定となります



硬X線吸収微細構造(HX-XAFS)

【試料の条件】

・固体・液体、バルク・粉末・薄膜など（制約は少ない）

粉末（透過法、蛍光法）
：希釈材と混合しペレット成型

溶液（透過法）
：キャピラリーに封入

溶液（透過法、蛍光法）
：簡易セルに封入

金属板（転換電子収量法）

⇒ 原則、これらは標準測定に相当

SDD用ステージ
(手動X)

試料ステージ
（自動X, Z）

構築中のHX-XAFS用セットアップ
⇒ ユーザー持ち込み装置に合わせて

カスタマイズすることも可能（要相談）



in situ／operand XAFS：アドバンスト測定

【測定条件】

Tender-XAFS：原則室温
⇒ ただし、ペルチェ素子による

温度変更は可能（要相談）

HX-XAFS：室温に加えその場・オペランド（ユーザー持ち込み）に対応
温度）-40℃～室温、～800℃

⇒ ペルチェ冷却装置および石英製高温セル利用、ユーザー持込も可

雰囲気）空気、不活性ガス、混合ガス
⇒ ガス混合装置（3系統）を利用、ガスはユーザーが準備

不活性・安全な雰囲気下での測定を想定、除害装置はユーザー持ち込みが必要

低温高温

幕張理化製
石英高温セル

(800℃まで、透過法
のみ)

ペルチェ冷却装置
(-40℃まで、蛍光法
のみ)

溶液

溶液フローセル

【注意！】



スペクトル解析（アドバンスト）：XAFS計測とシミュレーションの関係

|𝜓𝑖,𝑟𝑒𝑎𝑙 >：材料の結合・電子状態・局所構造

XAS
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計測で得られるもの：X線吸収係数（𝜇𝑟𝑒𝑎𝑙 𝜔 ）
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|𝜓𝑖,𝑠𝑖𝑚 >：シミュレーション上の電子状態・結合

-5 0 5 10 15 20

In
te

n
si

ty
 /

 a
.u

.

E–EF / eV

Simulated 
XAS spectra

-5 0 5 10 15 20
E–EF / eV

P
D

O
S

/ 
a.

u
.

PDOS

Ce-4f, a2u

(σ-bond)

Ce-5d,eg, 

(dx2-y2, dz2)

Ce-5d, t2g, 

(dxy, dyz, dzx)

スペクトルシミュレーション： X線吸収係数（𝜇𝑠𝑖𝑚 𝜔 ）

𝝁 𝝎 ∝෍
𝑓
< 𝜓𝑓 ෠𝑂 |𝝍𝒊 > |2𝛿(𝐸𝑓 − 𝐸𝑖 − ℏ𝜔)



八面体の歪みはXANESシミュレーションに影響を与える ⇒ XANESで構造歪の議論ができる

a b c
d

a b c d要因

位置

強度

位置

位置

強度

強度

減少

少し高Eにシフト

顕著な減少

少し高Eにシフトほぼ変化しない ほぼ変化しない

減少

少し減少

低Eシフト

減少

ほぼ変化しない

減少

ほぼ変化しない

減少

低Eにシフト

少し高Eにシフト少し低Eにシフト 高Eにシフト ほぼ変化しない

減少 少し減少 少し減少 少し減少

ほぼ変化しない

スペクトル解析（アドバンスト）
：XANESスペクトルを使った局所構造（NbO6）歪の議論の可能性



スペクトル解析（アドバンスト）：XAFSスペクトルシミュレーション方法の選び方
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終状態, | 𝝍𝒇 > 局在非局在

ホワイトラインピーク強度とベースライン強度から終状態の局在化の強さがわかる

・軟～テンダーX線のK吸収端や非局在

性を含むd軌道のXAFSスペクトル

・コアホールと価電子の相互作用が強い

・励起子、多電子効果、長距離バンド

効果の考慮が必要な最も難しい状況

・OCEAN, excitingなど

＊励起子などを厳密に考慮しなくてもあ

る程度再現・解釈できる場合も多いので、

とりあえず計算してみる方が良い

・3d遷移金属のL2,3端やランタノイド

のM5,4端XAFSスペクトル

・3d遷移金属のd軌道等は局在性

が高いため原子軌道の特徴を維持

・多重項計算で近似可能

・CTM4XAS, Quantyなど

・金属材料や高X線XAFSスペクトル

・終状態が局在化しておらずコアホー

ルと価電子の相互作用は小さい

・一電子近似が成り立つが、大きなク

ラスタを使って計算する必要がある

⇄広範囲の空間情報をもつ

・FDMNES, Quantum Espresso, 

ORCAなど

μ ω ∝෍
𝑓
< 𝝍𝒇

෠𝑂 |ψi > |2𝛿(𝐸𝑓 − 𝐸𝑖 − ℏ𝜔)



まとめ

装置持ち込みなど、柔軟に対応します。ご相談ください。


