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§１．研究成果の概要 

 

材料デバイスの機能高度化では、ミクロ物性研究の深化と、デバイス機能を支配するメゾ構造と

マクロ機能研究の深化、更にそれらのシームレス解析が必須である。そのため本研究では、材料

デバイスで計測されるＸ線吸収スペクトル（ＸＡＳ）とその顕微計測にデータ駆動科学を適用する。 

まず、材料のミクロ構造の情報が含まれる広域Ｘ線吸収微細構造の解析に深層学習を適用し、

動径分布に加えて結合角分布の推定を実現した。一方、Ｘ線吸収が少なくミクロ構造の解析が困

難なフォトクロミック薄膜デバイスにおいて、電子散乱の位相シフト等を含む基底関数を用いたベイ

ズ的スパースモデリングで、高いノイズ耐性で元素種を識別した動径分布関数を推定し、材料中の

部分配位構造の推定に成功した。また磁性材料においてスピン磁気モーメントとそれを構成する

電子軌道の形状を計測可能な磁気コンプトン散乱計測にベイズ分光法解析を適用し、磁気モーメ

ントの統計学的推定精度を担保して、計測時間を約１／２０に短縮できることを示した。 

磁石材料で出現するメゾスケールの磁区ドメイン構造には、ミクロな磁性特徴量の情報が含まれ

る。そこで、心理的画像特徴量に基づいた高次元画像特徴量解析を導入して磁区ドメインのテク

スチャ解析を定量化し、その主成分解析から抽出される第一成分によって、ミクロな特徴量である

磁気異方性をロバストに推定することに成功した。一方リチウム電池では、活物質における充電過

程を担うミクロな電子状態と、充電過程におけるそのミクロな電子状態の空間分布をシームレス解

析することが求められる。本研究では、リチウム電池モデル電極デバイスの充電過程を捉えた二次

元ＸＡＳデータを、開発した片側直交性非負値行列因子分解を用いて空間構造とスペクトル成分

に因子分解した。更にその分解されたスペクトル成分のベイズ分光解析を行い、充電に関わるミク

ロな電子状態の空間分布の評価に成功した。 
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§２．研究実施体制 

 

（１）データ駆動科学グループ 

① 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） 

② 研究項目 

・他のグループと協力し、研究全体の方向づけを行う。 

・広域 X 線吸収微細構造（ＥＸＡＦＳ）のベイズ的スパースモデリング解析。 

・X 吸収端近傍構造（ＸＡＮＥＳ）、Ｘ線磁気円二色性（ＸMCD）のベイズ分光解析。 

 

（2）Ｘ線吸収計測・統合解析グループ 

① 主たる共同研究者：岡島 敏浩 （科学技術交流財団 あいちシンクロトロン光センター   

副所長） 

② 研究項目 

・多角的な X 線吸収微細構造（ＸＡＦＳ）の計測と、データ駆動科学にもとづく解析。 

・軟Ｘ線領域のＸＡＮＥＳ計測と解析。 

 

（3）メゾスケール計測・機能解析グループ 

① 主たる共同研究者：水牧 仁一朗 （高輝度光科学研究センター 利用研究促進部門 主幹

研究員） 

② 研究項目 

・心理特徴量にもとづく磁区パターンの定量評価法の確立。 

・放射光計測へのデータ駆動科学的解析法のフィードバック。 

 

（4）特徴量画像解析グループ 

① 主たる共同研究者：青西 亨 （東京工業大学 情報理工学院 准教授） 

② 研究項目 

・片側直交性非負値行列因子分解法によるスペクトル特徴量の空間マッピング。 

・畳み込みニューラルネットワークによる磁区パターン形成の逆問題解法。 

・リチウムイオンモデル二次電池充電ダイナミクスの解析法開発。 

 

（5）時間分解顕微可視化グループ 

① 主たる共同研究者：山崎 裕一 （物質・材料研究機構 統合型材料開発・情報基盤部門 

主幹研究員） 

② 研究項目 

・トポロジカル磁性体や磁石材料などの物性発現機構の解析 

・高い時空間分解能を有する放射光コヒーレント軟Ｘ線回折イメージング手法の開発 
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