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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。 

広域Ｘ線吸収微細構造(EXAFS)の解析では、ベイズ的スパースモデリング解析法を開発してド

ーパントサイトの推定と、イタリア・カメリーノ大学との国際共同研究の強化によって光電子波の 3体

散乱過程の組み込みと高速化に取り組んだ。さらに、フルポテンシャル多重散乱法に基づく

EXAFS と X線吸収端微細構造(XANES)の統合解析法の開発を進めた。また、ベイズ推定を用い

て時分解 X線磁気二色性計測データを解析し、強磁性共鳴におけるスピンと軌道の磁気モーメン

トダイナミクスを分離することに成功した。また、機械学習法による放射光計測の深化として、超伝

導転移端検出器の高エネルギー分解能化研究に取り組んだ。 

一方、ミクロとマクロのシームレス解析では、リチウム電池モデル電極デバイスと磁性材料の磁区

構造解析に取り組んだ。モデル電極デバイスでは、充電過程を捉えた 2D-XAS データから充電状

態の変化に伴った電子状態の空間的変化をベイズ分光法で高精度評価し、それを理解するため、

第一原理計算に基づく活物質の電子状態解析を進めた。さらに、リチウム電池の安定動作性向上

には、充電に伴う活物質の劣化現象の定量評価が必須で、2D-XAS データの外れ値に注目して

統計的解析を進めた。一方、磁区構造の解析では、パーシステントホモロジー法を適用して磁気

異方性と磁場掃引速度の推定に成功した。さらに、強磁性材料の磁区パターンダイナミクスをコヒ

ーレント回折イメージングで捉えることを想定して、高いノイズ耐性が担保できる機械学習法の開発

と、ガボール型コヒーレント回析顕微鏡の開発にも取り組んだ。 
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