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強誘電体のバンド構造は，電気分極が作る電場により結晶深さ方向に対してエネルギーシフト

することが予想される。この電子構造はバンドベンディングと呼ばれ，金属—強誘電体接合系[1]や

光起電力デバイス[2]における特異な電子伝導の主要な発現機構だと考えられる。 

前回は，BaTiO3 (BTO) 薄膜について角度分解硬 X 線光電子分光 (AR-HAXPES) 実験を行い，

スペクトルの深さ依存性から内殻の原子軌道がエネルギーシフトすることを見出した[3]。今回，

軌道混成をもつ価電子帯についてもバンドベンディング構造があることを見出したので報告する。 

図 1に BTO の価電子帯の AR-HAXPESスペ

クトルを示す。BTO の価電子帯は，一部 Ti-3d

と O-2p が混成していることが知られており

[4]，我々の結果からも，Aが純粋な O-2p軌道，

B と C は Ti-3d と O-2p が混成していることが

わかる。試料表面から基板側に向かうに従い，

状態 A, B, Cの結合エネルギーは高エネルギー

側へシフトしている。このエネルギーシフトの

方向は電気分極の向きから予想されるバンド

ベンディングのものと一致する。特に混成状態 

(B, C) でのエネルギーシフトが顕著である。こ

のシフト量の違いは，Ti−O 間の共有結合が分

極形成を担うことを示唆する。 
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図 1. BTOの価電⼦帯の AR-HAXPESスペクトル 
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