
    

 

 

令和 3 年 7 月 9 日  
 
 

熊本大学  
東京大学 

高輝度光科学研究センター 
科学技術振興機構（JST）  

 

世界初！ XMCD のベイズ分光で、隠れた元スペクトルを再現  
－磁石材料の新しいスペクトル解析法の開発－  

 
● 磁 石 材 料 の X 線 磁 気 円 二 色 性（ X M C D: X - r a y  M a g n e t i c  C i r c u l a r  D i c h r o i s m）

ス ペ ク ト ル か ら 磁 性 評 価 を す る た め 、 ベ イ ズ 推 定 を 組 み 込 ん だ 新 し い

解 析 法 （ ベ イ ズ 分 光 法 ） を 開 発 し ま し た 。  
● ベ イ ズ 分 光 法 に よ り 、 左 右 円 偏 光 X 線 で 得 ら れ る ２ つ の 元 ス ペ ク ト ル

の 差 分 で あ る X M C D ス ペ ク ト ル だ け か ら 、元 の X 線 吸 収 ス ペ ク ト ル を

再 現 す る こ と に 世 界 で 初 め て 成 功 し ま し た 。  
● こ れ ま で 点 推 定 で あ っ た 磁 性 を 表 す 物 理 量 （ 磁 気 モ ー メ ン ト ） の 誤 差

評 価 も ベ イ ズ 分 光 法 で 実 現 し ま し た 。 今 後 、 磁 性 材 料 の 研 究 に 貢 献 す

る こ と が 期 待 で き ま す 。  
 
（ 概 要 説 明 ）  

熊 本 大 学 大 学 院 自 然 科 学 教 育 部 の 山 﨑 大 雅（ 博 士 前 期 課 程 ２ 年 ）、同 産

業 ナ ノ マ テ リ ア ル 研 究 所 の 赤 井 一 郎  教 授 、東 京 大 学 大 学 院 新 領 域 創 成 科

学 研 究 科 の 岡 田 真 人 教 授 ら の 研 究 グ ル ー プ は 、 磁 石 材 料 の ニ ッ ケ ル フ ェ

ラ イ ト（ 注 １ ）を 想 定 し た 人 工 X M C D ス ペ ク ト ル 解 析 に ベ イ ズ 分 光 法（ 注

２ ） を 適 用 し ま し た 。 そ の 結 果 、 左 右 円 偏 光 X 線 （ 注 ３ ） で 計 測 さ れ る

X 線 吸 収（ X A：X - r a y  A bs o r p t i on）ス ペ ク ト ル（ 注 ４ ）の 差 分 で あ る X M C D
ス ペ ク ト ル（ 注 ５ ）だ け か ら 、元 の X A ス ペ ク ト ル を 再 現 す る こ と に 成 功

し ま し た 。 さ ら に 、 そ の ス ペ ク ト ル 解 析 で 得 た 各 ス ペ ク ト ル 成 分 の ス ペ

ク ト ル 強 度 の 事 後 確 率 分 布（ 注 ６ ）か ら 、磁 気 モ ー メ ン ト（ 注 ７ ）と そ の

誤 差 の 推 定 に 成 功 し ま し た 。 今 後 本 手 法 は 、 新 規 材 料 の 磁 気 特 性 の 解 明

に 応 用 さ れ 、 磁 石 材 料 研 究 に 貢 献 す る こ と が 期 待 さ れ ま す 。  
本 研 究 は 、科 学 技 術 振 興 機 構（ J S T）戦 略 的 創 造 研 究 推 進 事 業 C R ES T 研

究 領 域 「 計 測 技 術 と 高 度 情 報 処 理 の 融 合 に よ る イ ン テ リ ジ ェ ン ト 計 測 ・

解 析 手 法 の 開 発 と 応 用 」（ 研 究 総 括：雨 宮 慶 幸（ 高 輝 度 光 科 学 研 究 セ ン タ

ー  理 事 長 ））の 研 究 課 題「 デ ー タ 駆 動 科 学 に よ る 高 次 元 Ｘ 線 吸 収 計 測 の



革 新 」（ 研 究 代 表 者：赤 井 一 郎（ 熊 本 大 学 産 業 ナ ノ マ テ リ ア ル 研 究 所 教 授 ））

と 同 領 域 の 研 究 課 題 「 ベ イ ズ 推 論 と ス パ ー ス モ デ リ ン グ に よ る 計 測 と 情

報 の 融 合 」（ 研 究 代 表 者：岡 田 真 人（ 東 京 大 学 大 学 院 新 領 域 創 成 科 学 研 究

科 教 授 ）） の 支 援 を 受 け て 行 い ま し た 。 本 研 究 成 果 は 「 S c i e n c e  a n d  
Te c h n o l o gy  o f  A d v a n c e d  M a t e r i a l s :  M e t ho d s」 に 令 和 3 年 7  月 7 日 に 掲 載

さ れ ま し た 。  
 

（ 説 明 ）  

ベ イ ズ 推 定（ 注 ８ ）は 因 果 律（ 注 ９ ）を さ か の ぼ っ て 現 象 の 原 因 を 評 価

す る 方 法 で 、デ ー タ 駆 動 科 学（ 注 １ ０ ）に お け る 学 理 構 築 法 で す 。本 研 究

で は 、ス ペ ク ト ル 分 解 に ベ イ ズ 推 定 を 組 み 込 ん だ ベ イ ズ 分 光 法 を 用 い て 、

磁 石 材 料 の 磁 性 評 価 の た め に 計 測 さ れ る X 線 磁 気 円 二 色 性 （ X M C D） ス

ペ ク ト ル の 新 解 析 法 を 開 発 し ま し た 。  
X MC D ス ペ ク ト ル は 、 左 回 り と 右 回 り 円 偏 光 X 線 に よ る ス ペ ク ト ル 変

化 を 高 感 度 に 検 出 す る た め に 、 左 右 円 偏 光 X 線 そ れ ぞ れ で 計 測 さ れ る ２

つ の X 線 吸 収 （ X A） ス ペ ク ト ル の 差 分 ス ペ ク ト ル と し て 計 測 さ れ ま す 。

し か し そ の 結 果 ス ペ ク ト ル は 複 雑 化 し て し ま い 、 従 来 の ス ペ ク ト ル 解 析

（ 注 １ １ ） で は 、 元 の ２ つ の X A ス ペ ク ト ル の 再 現 は 不 可 能 で し た 。  
そ こ で 本 研 究 で は 、 ベ イ ズ 分 光 法 を 用 い れ ば 、 X M C D ス ペ ク ト ル か ら

因 果 律 を さ か の ぼ っ て 、 元 の ２ つ の X A ス ペ ク ト ル の 再 現 が 可 能 で あ る

こ と を 実 証 し ま し た 。そ の 実 証 に は 、２ つ の X A ス ペ ク ト ル が 正 し く 再 現

さ れ る か を 評 価 す る 必 要 が あ る た め 、 計 測 デ ー タ を 模 倣 し て ノ イ ズ を 重

畳 さ せ て 合 成 し た 人 工 X M C D ス ペ ク ト ル を 解 析 対 象 と し ま し た 。 想 定 し

た 磁 石 材 料 は ニ ッ ケ ル フ ェ ラ イ ト（ N iF e 2 O 4）で 、そ の ニ ッ ケ ル イ オ ン の

L 吸 収 端 （ 注 １ ２ ） を 想 定 し ま し た 。  

 
図 :ベ イ ズ 分 光 法 に よ る X M C D ス ペ ク ト ル （ 右 ） か ら 、 隠

さ れ た 元 の 左 右 回 り X A ス ペ ク ト ル （ 左 ） の 再 現 を 実 現  



 ベ イ ズ 分 光 法 の 最 大 の 利 点 は 、 因 果 律 の 結 果 に あ た る 計 測 ス ペ ク ト ル

に 対 し 、 そ の 結 果 を 与 え る 原 因 （ 物 理 モ デ ル ） の 候 補 が 複 数 提 唱 で き る

場 合 、 計 測 デ ー タ だ け か ら 、 先 入 観 な く そ の モ デ ル 選 択 （ 注 １ ３ ） が で

き る こ と で す 。 本 研 究 で は そ れ を 用 い て 、 X M C D ス ペ ク ト ル を 解 釈 す る

た め に 必 要 と な る 、 左 右 円 偏 光 X A ス ペ ク ト ル そ れ ぞ れ の ス ペ ク ト ル 要

素 数 を 推 定 す る モ デ ル 選 択 を 行 い ま し た 。 そ の 結 果 、 図 に 示 し た よ う

に 、 左 右 円 偏 光 そ れ ぞ れ の X A ス ペ ク ト ル の 再 現 に 成 功 し ま し た 。 こ の

よ う に ベ イ ズ 推 定 に 基 づ い て 因 果 律 を さ か の ぼ る こ と が 実 現 さ れ 、 左 右

円 偏 光 X A ス ペ ク ト ル の ス ペ ク ト ル 構 造 が 評 価 可 能 と な る こ と か ら 、 磁

石 材 料 の ス ピ ン 分 裂 状 態 の 抽 出 分 解 が 実 現 で き ま す 。  
ま た 、 ベ イ ズ 分 光 法 の も う １ つ の 利 点 は 、 全 て の 推 定 量 の 事 後 確 率 分

布 が 評 価 で き る こ と で す 。 こ れ ま で 磁 石 材 料 の 磁 性 を 特 徴 づ け る 磁 気 モ

ー メ ン ト の 大 き さ の 評 価 は 、 X M C D ス ペ ク ト ル の 積 分 で 行 わ れ て き ま し

た が 、得 ら れ る 値 は 点 推 定（ 注 １ ４ ）と な り 、そ の 推 定 精 度 の 評 価 は 不 可

能 で し た 。 そ れ に 対 し 本 研 究 で 用 い た ベ イ ズ 分 光 法 で は 、 左 右 円 偏 光 そ

れ ぞ れ の X A ス ペ ク ト ル 強 度 が 分 離・抽 出 で き る こ と か ら 、磁 気 モ ー メ ン

ト の 誤 差 評 価 を 実 現 し ま し た 。  
こ の よ う に 、X M C D ス ペ ク ト ル 解 析 に ベ イ ズ 分 光 法 を 適 用 す る こ と で 、

従 来 解 析 法 で 得 ら れ な か っ た 隠 れ た 物 性 情 報 の 分 離 ・ 抽 出 が 可 能 と な り

ま し た 。今 後 、様 々 な 磁 性 材 料 の 磁 性 計 測 に 応 用 す る こ と で 、新 た な 発 展

が 期 待 で き ま す 。  
 
（ 注 １ ） ニ ッ ケ ル フ ェ ラ イ ト  

ニ ッ ケ ル を 含 む 酸 化 鉄 を 主 成 分 と す る 磁 石 材 料 の １ つ 。  
（ 注 ２ ） ベ イ ズ 分 光 法  

因 果 律 を さ か の ぼ る ベ イ ズ 推 定 を 適 用 し た ス ペ ク ト ル 解 析 法 。  
（ 注 ３ ） 左 右 円 偏 光 X 線  

X 線 の 電 場 方 向 が 電 波 に 伴 っ て 回 転 す る も の で 、左 右 回 り の ２ 通 り が

あ り 、 電 子 の ス ピ ン 状 態 を 選 択 す る の に 用 い ら れ ま す 。  
（ 注 ４ ） X 線 吸 収 （ X A） ス ペ ク ト ル  

X 線 を 用 い て 計 測 さ れ る 吸 収 ス ペ ク ト ル で 、エ ネ ル ギ ー に よ っ て 原 子

の 種 類 が 選 択 で き ま す 。  
（ 注 ５ ） X M C D ス ペ ク ト ル  

左 右 円 偏 光 X 線 で 計 測 さ れ る X A ス ペ ク ト ル の 差 分 ス ペ ク ト ル で 磁

性 を 計 測 す る 手 法 で す 。  
（ 注 ６ ） 事 後 確 率 分 布  

ベ イ ズ 推 定 で 評 価 で き る 推 定 量 の 誤 差 分 布 で 、計 測 デ ー タ に 基 づ い て

評 価 さ れ ま す 。  
（ 注 ７ ） 磁 気 モ ー メ ン ト  

材 料 の 磁 性 の 大 き さ を 表 す も の で 、電 子 軌 道 由 来 と ス ピ ン 由 来 の も の

が あ り ま す 。  
（ 注 ８ ） ベ イ ズ 推 定  

ベ イ ズ の 定 理 を 用 い た 推 定 法 で 、デ ー タ 駆 動 科 学 で は 、因 果 律 の 原 因



と 結 果 の 間 に ベ イ ズ の 定 理 を 適 用 し ま す 。  
（ 注 ９ ） 因 果 律  

自 然 現 象 を 司 る 原 理 で 、結 果 は 原 因 に 基 づ く も の で あ る と い う 考 え 方 。 
（ 注 １ ０ ） デ ー タ 駆 動 科 学  

計 測 デ ー タ を 起 点 と し 、ベ イ ズ 推 定 等 の 機 械 学 習 を 駆 使 し て 新 し い 科

学 研 究 を 進 め る 方 法 。  
（ 注 １ １ ） 従 来 の ス ペ ク ト ル 解 析  

従 来 は 因 果 律 に よ っ て 決 ま っ た 結 果 に 、計 測 ノ イ ズ が ラ ン ダ ム に 重 畳

す る と し て 、そ の 誤 差 を 最 小 に す る 最 小 二 乗 法 等 が 用 い ら れ て き ま し

た 。し か し ス ペ ク ト ル 解 析 等 の 非 線 形 回 帰 で は 、得 ら れ る 解 が 最 適 解

で あ る 統 計 的 確 証 が 得 ら れ ま せ ん 。  
（ 注 １ ２ ） L 吸 収 端  

各 原 子 の L 殻 で あ る p 軌 道 を 始 状 態 と す る X 線 吸 収 。  
（ 注 １ ３ ） モ デ ル 選 択  

デ ー タ 駆 動 科 学 の ベ イ ズ 推 定 に よ っ て 実 現 で き る も の で 、計 測 デ ー タ

か ら 評 価 で き る 統 計 量 で あ る ベ イ ズ 自 由 エ ネ ル ギ ー を 規 準 と し て 複

数 の 候 補 か ら 、デ ー タ を 説 明 す る の に 最 適 な 物 理 モ デ ル を 先 入 観 な し

に 推 定 す る こ と が で き ま す 。 デ ー タ 駆 動 科 学 の 学 理 構 築 法 の 要 で す 。 
（ 注 １ ４ ） 点 推 定  

物 理 量 の 推 定 で 、最 適 解 と し て １ つ の 値 を 推 定 す る 方 法 で す が 、推 定

値 の 信 頼 性 （ 例 え ば 有 効 桁 が 何 桁 か ?） が 評 価 で き ま せ ん 。  
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＜ 報 道 に 関 す る こ と ＞  

熊 本 大 学  総 務 部  総 務 課  広 報 戦 略 室  

Te l： 0 9 6 - 3 4 2 - 3 2 6 9 ,   E -m a i l： s o s - k o h o [ a t ] j i m u . k um a m o t o - u . a c . j p  
 

東 京 大 学 大 学 院 新 領 域 創 成 科 学 研 究 科  広 報 室  
Te l： 0 4 - 7 1 3 6 - 5 4 5 0 ,   E -m a i l：  p r e s s [ a t ] k . u - to k y o . a c . j p 
 

高 輝 度 光 科 学 研 究 セ ン タ ー （ J A S R I）  利 用 推 進 部  普 及 情 報 課  
Te l： 0 7 9 1 - 5 7 - 2 7 8 5 ,   E -m a i l： k o u h o u [ a t ] s p r i n g8 . o r. j p  
 

科 学 技 術 振 興 機 構  広 報 課  

Te l： 0 3 - 5 2 1 4 - 8 4 0 4 ,   E -m a i l： j s t k o ho [ a t ] j s t . g o . j p  
 
 


