摘  要
我们利用同步辐射X射线吸收精细结构(X-ray absorption fine structure, XAFS)的方法，对(1-x)Pb(Fe1/2Nb1/2)O3-xPbTiO3 (PFNT)单晶的多种元素(Fe, Pb, Ti)进行了电子结构和局域结构的研究。Fe K边的边前结构显示，Fe的3d轨道发生了劈裂，除了晶体场劈裂导致的t2g和eg外，在7111 eV和7117 eV还各有一个吸收峰，分别对应着Fe2+的1s-3d跃迁和Fe3+的1s电子到近邻过渡元素(Fe, Nb, Ti) d轨道的跃迁。由于FeO6八面体的扭曲较大，导致了Fe的3d和4p轨道的杂化。Fe K边扩展X射线吸收精细结构(extended X-ray absorption fine structure, EXAFS)的结果显示，随着Ti掺杂浓度的提高，Fe-O第一配位层的局域结构没有发生明显的变化，而Fe-Pb第二配位层的局域结构却非常不同。在低掺杂(x=0.07)的样品中，Fe原子沿着[111]方向偏移，和3个Pb原子形成配位结构；在高掺杂(x=0.48)的样品中，Fe原子沿着[001]方向偏移，和4个Pb原子形成配位结构。Pb L3边EXAFS的结果和上述原子构型一致。通过对Ti K边边前结构的分析，研究了边前各个吸收峰所对应的电子跃迁，并发现Ti掺杂浓度越高，Ti偏离TiO6八面体中心的距离越大。

