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全反射高速陽電子回折（TRHEPD）を用いた
表面構造決定におけるデータ駆動型感度解析
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using total-reflection high-energy positron diffraction (TRHEPD)

鳥取大学 工学部機械物理系学科，鳥取大学 工学部附属先進機械電子システム研究センター，
高エネルギー加速器研究機構 物質構造科学研究所 低速陽電子実験施設

星健夫∗

高エネルギー加速器研究機構物質構造科学研究所低速陽電子実験施設 望月出海
九州大学工学研究院エネルギー量子工学部門 田中悟

高エネルギー加速器研究機構物質構造科学研究所低速陽電子実験施設 兵頭俊夫
東京大学大学院総合文化研究科 福島孝治

Abstract: A data-analysis method was proposed for total-reflection high-energy positron diffraction
(TRHEPD), an innovative two-dimensional material structure analysis method using positrons. The method
consists of structure optimization and data-driven sensitivity analysis (eigenvalue analysis of the variance-
covariance matrix). The method was successfully applied to a novel two-dimensional semiconductor material
Si4O5N3/6H-SiC(0001)-(

√
3×√3) R30◦ surface system. The sensitivity analysis showed the surface selectivity

of the TREHPD measurement by data-driven science. The present analysis method is versatile and can be
applied to many experiments besides TRHEPD.

Keywords: data analysis method for measurement experiments, two-dimensional material, total-reflection
high-energy positron diffraction experiment, variance-covariance matrix

1. 緒 言

新規計測手法が，データ解析のブレークスルーにより，
その潜在能力を最大限開花することがある．最近では，ク
ライオ電子顕微鏡法（2017年ノーベル化学）が記憶に新
しい．
本記事では，陽電子を使った新規計測手法として，全反

射高速陽電子回折（Total-Reflection High-Energy Positron
Diffraction, TRHEPD,トレプト）を取り上げる（レビュー
として，Fukaya1, 2)；図 1に概要図）．TRHEPD の日本語
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記事として，深谷3, 4)，遠藤5)，望月6)，兵頭7)，などがあ
る．TRHEPDは新しい 2次元物質向け構造解析（原子座
標特定）手法として，注目されている．2次元物質とは，
原子数層（サブナノメートル）の厚みしかない極薄膜物
質をさす．2次元物質は，3次元物質（結晶）とは異なる
機能を発現するため，次世代電子デバイスや次世代触媒
などへ応用が期待されている．デバイスや触媒の特性は
電子状態に起因するが，電子状態は原子の種類と配列で
決まるため，そのメカニズム解明のためは構造解析が必
須である．一般に 3次元物質（結晶）の構造解析に対し
てはエックス線回折実験がデファクトスタンダードであ
る．一方，2次元物質は構造の種類が多い上に，圧倒的に
体積（散乱に寄与する原子の数）が小さいため，構造解析
技術は十分確立されておらず，材料設計のボトルネック
となっている．TRHEPDは表面付近の原子だけを選択的
に捉えられる計測技術であり，ゲームチェンジャーの期
待が大きい．

TRHEPDのデータ解析ソフトとして，我々は「2DMAT
（ツーディーマット）」（https://www.pasums.issp.
u-tokyo.ac.jp/2DMAT/）や関連ソフトを開発してき
た（Tanaka8, 9)，Hoshi10)，Kohashi11)，Hanada12)，Mo-
toyama13)，Yamamoto14)）．2DMAT の特徴として，今日
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図 1 TRHEPD実験の概要図．

の計算機は小型計算機からスーパーコンピュータまでが
並列計算機であることに着目し，これら計算機に適した
並列アルゴリズムを用いている．富岳など，スーパーコ
ンピューターを使った研究も始まっている．2DMAT に
よって，人的試行錯誤によっていた解析作業を，数理ア
ルゴリズムに基づく自動化プロセスに置きかえ，不確か
さを陽に扱うことができる高信頼解析が可能となった．
2DMAT の解析アルゴリズムは汎用であり，TRHEPD 以
外の計測にも適用できる．
本記事では主に，TRHEPD計測に対するデータ解析手

法として，構造最適化法とデータ駆動型感度解析を導入
し，新奇 2次元半導体物質 Si4O5N3/6H-SiC(0001)-(

√
3×√3)

R30◦ 表面系（SiON 系；Shirasawa15, 16)，Mizuno17)；図 2
に側面図）に適用した論文 Hoshi10) を紹介する．

2. 背 景

2.1 TRHEPD法
TRHEPD 実験の概要を図 1 に示した．TRHEPD 法で

は，陽電子ビームを物質の表面すれすれに入射し，そ
の回折波強度（回折パターンのスポット強度）を測定
する．反射高速電子回折（Reflection High-Energy Electron
Diffraction, RHEED）実験において，電子を陽電子に置き
かえた実験とみなせる．TRHEPDは陽電子の物理的性質
により，表面選択性が高い．TRHEPDは 1992年に一宮に
よって提唱され（Ichimiya18)），1998年に河裾と岡田によっ
て最初の実験データが得られた（Kawasuso19)）．TRHEPD
は高度な実験技術が必要であり，現在，高エネルギー加速
器研究機構における物質構造科学研究所低速陽電子実験
施設（https://www2.kek.jp/imss/spf/）のみで実用的
測定が行われ，全国共同研究に供されている．

2.2 TRHEPDの理論
TRHEPDの理論を概観する．以下では，図 1において

方位角 φ を固定し，視射角 θ を変えた計測を想定する．
実空間座標 r ≡ (x, y, z)において，試料表面に垂直な方向
を z軸とする．陽電子波動関数 Ψ(r)は，動的回折理論に

基づく偏微分方程式(
Δ + |K|2 − U(r)

)
Ψ(r) = 0 (1)

を解くことで与えられる．ここで Δ はラプラシアン，
K ≡ (Kx, Ky, Kz)は入射波の波数ベクトルであり，U(r)は
原子による散乱ポテンシャルである．散乱ポテンシャル
U(r)は xy平面内で周期性を持っており，回折パターンの
各スポット強度は，2次元逆格子点を指定するインデック
ス (h, k) で区別されるため，Ihk(θ) と書く．θ を変えたス
ポット強度 Ihk(θ) のグラフをロッキング曲線と呼ぶ．試
料表面に含まれる原子座標全体を Xとおくと,計算で与え
られるロッキング曲線は I(cal)

hk (θ; X)と書ける．
ロッキング曲線 I(cal)

hk (θ; X) の具体的な計算手法のひと
つに，一宮によるマルチスライス法（Ichimiya20, 21)）が
ある．入射方位を低指数方向から意図的にずらした条
件での計測（例として，深谷4) の図 7，兵頭7) の図 10）
は，一波（one-beam）条件と呼ばれる．一波条件での理論
（Ichimiya21)）では，(h, k) = (0, 0)を満たすスポット（00
スポット）が圧倒的に大きくなり，その強度 I00(θ)は各原
子の z座標のみで支配される．この場合，散乱ポテンシャ
ル U(r)は zのみの関数となる（U(x, y, z) = U00(z)）．波動
関数は Ψ(x, y, z) ≡ c00(z) exp

(
i(Kxx + Kyy)

)
と書き直せて，

式 (1)は c00(z)に対する常微分方程式
(

d2

dz2 + |K|2 sin2 θ − U00(z)
)

c00(z) = 0 (2)

に帰着される．一波条件での計測を行うことで，z座標の
みを選択的にプローブできることは，TRHEPDの大きな
特徴といえる．

2.3 計測データ解析の数理的基礎
TRHEPDにおける計測データ解析は，実験ロッキング

曲線（Ihk(θ)）を与えて原子座標の組 X を探す手続きとな
る．具体的には，実験で得られるロッキング曲線 Ihk(θ)
と計算で得られるロッキング曲線ができるだけ近くなる
（I(cal)

hk (θ; X) ≈ Ihk(θ)）ような原子座標 X を探す．構造 X が
与えられた元で式 (1)または式 (2)を解いてロッキング曲
線（I(cal)

hk (θ; X)）を導く理論を順問題解析と呼ぶと，ここで
はロッキング曲線が与えられた元で，構造 X の推定が目
的となり，これは探索型逆問題解析と呼べるものである．
以下では一波条件を扱い，実験・計算のロッキング曲線の
残差である「信頼性因子（reliability factor, R-factor）」

R(X) =
(∑

i

∣∣∣∣I(cal)
00 (θi; X) − I00(θi)

∣∣∣∣2
)1/2

(3)

を目的関数とする．ただし式 (3)での I00(θ)，I(cal)
00 (θ; X)は

規格化した値を用いる
(∑

i |I(cal)
00 (θi; X)|2 = 1,

∑
i |I00(θi)|2 = 1

)
．

求めたい原子座標は，R-factor 関数の最小点 X∗ =
argminXR(X)と考えることができる．ただし，計測データ
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図 2 新規 2 次元半導体物質 Si4O5N3/6H-
SiC(0001)-(

√
3 ×√3) R30◦ 表面構造（SiON 系）

の側面図（Shirasawa14,15)，Mizuno16)）．Hoshi10)

より図を再録．

解析特有の問題として，実験（実験装置・実験条件）由来
の不確かさを考える必要がある．

3. 実 験

本記事では，新規 2 次元半導体物質 Si4O5N3/6H-
SiC(0001)-(

√
3×√3) R30◦表面系（SiON系；Shirasawa15, 16)，

Mizuno17)）を扱う．図 2（側面図）で，O1，Si1，O2などの
原子サイト名称は論文 Mizuno17) による．本研究での試
料は 5 × 10 mm2 のサイズであり，6H-SiC(0001)基板上に
エピタキシャル成長させている（Shirasawa14)）．SiON系
に対しては低速電子回折（Low-Energy Electron Diffraction,
LEED）実験による座標決定論文 2 編（Shirasawa15)，
Mizuno17)）があり，2 論文で得られた原子座標は非常に
近い．
本研究での TRHEPD計測は，リニアックによる輝度増

強陽電子ビーム（エネルギー 10 keV）を使用した．一波条
件での計測であり，ビーム方位角を [1120]方向から 7.5◦

ずらした状態での計測である．

4. データ解析

SiON 系に対する計測データ解析として，2 段階解析
を行なった（Hoshi10)）．第 1 段階は構造最適化解析であ
り，第 2段階は分散・共分散行列を用いたデータ駆動型

感度解析である．以下では，図 2 における原子の z 座標
表記 z1, z2, . . . , z11 を用いる．また，z11 を座標原点とする
（z11 ≡ 0）．z11 より下層（z < z11）の原子は，バルクの原
子座標とした．解析ソフト 2DMAT に，順問題ソルバー
（TRHEPDシミューレータ）sim-trhepd-rheed（Hanada12)；
https://github.com/sim-trhepd-rheed/）を接続する
ことで，解析が実現された．

4.1 構造最適化解析
R-factor関数 R(X)に対して，構造最適化解析を行なっ

た（Hoshi10)）．従来研究（Fukaya1)）では，R-factor値が
0.02 を下回る（R < 0.02）と解とみなされている．最適
化アルゴリズムとしては，目的関数の勾配（∇XR(X)）を
明示的に与える必要がない（gradient-free）Nelder-Mead
法（Nelder22)，Wright23)）を用いた．初期座標 X(ini) を入力
データとして与え，局所的更新を反復し，収束座標 X∗に至
る．本研究では p31m対称性を仮定した研究（Mizuno16)）
における座標を初期座標 X(ini) に採用した．構造最適化
解析においては，8 原子層の座標 X ≡ (z1, . . . , z8) を変数
とし，さらに下の原子層の座標 (z9, z10, z11) は，理想結
晶からのずれがほとんどないと考えられている領域で
あるので，理想結晶の値に固定した．上部の 5 原子層
(z1, . . . , z5)は SiON領域であり，下部の 3原子層 (z6, z7, z8)
は SiC(基板物質) 領域である．Nelder-Mead法は 42回の
反復で収束し，R-factor関数値は初期座標 X(ini)では R(ini) ≡
R(X(ini)) = 2.28 × 10−2 であったが，収束座標 X∗ では R∗ ≡
R(X∗) = 0.91× 10−2に減少した．初期座標と収束座標の差
異（δzi ≡ z∗i − z(ini)

i ）は，(δz1, δz2, δz3, δz4, δz5, δz6, δz7, δz8) ≈

00
 sp

ot
 in

te
ns

ity
 (a

rb
. u

nit
)

glancing angle θ (degree) 

experimental
initial (R-factor=0.0228)
final (R-factor =0.0091)

図 3 8 変数（X ≡ (z1, . . . , z8)）構造最適化に
おける，実験ロッキング曲線 I00(θ)（丸），初期
座標に対する計算ロッキング曲線 I (cal)

00 (θ; X (ini))
（破線），収束座標に対する計算ロッキング曲
線 I (cal)

00 (θ; X ∗)（実線）の比較．Hoshi10) より図を
再録．
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(−0.10 Å, 0.00 Å,−0.01 Å, 0.15 Å,−0.03 Å, 0.00 Å, 0.01 Å,
0.00 Å))であった．
図 3に，実験ロッキング曲線 I00(θ)，初期座標に対する

計算ロッキング曲線 I(cal)
00 (θ; X(ini))，収束座標に対する計算

ロッキング曲線 I(cal)
00 (θ; X∗) を比較した．構造最適化によ

り，計算ロッキング曲線が実験ロッキング曲線により近
くなっていることがわかる．一方，構造最適化によって
変化した座標値は 0.1 Å程度（|δzi| ≤ 0.15 Å）と微小であ
ることから，TRHEPDが表面付近の原子座標に対して高
い感度を持っていることを示唆している．

4.2 感度解析
構造最適化解析に続いて，R-factor 関数 R(X) がどの

ような情報をどの程度含んでいるのかを解明する，デー
タ駆動型感度解析を行なった（Hoshi10)）．ここでの感度
解析は，最適点の近傍での R-factor 関数の数値的振る舞
いを調べた上で，各原子層，およびそれらの組み合わ
せが，どの程度回折に寄与するかについて定量解析す
ることである．そのため，最適点 X∗ ≡ (z∗1, z

∗
2, . . . , z

∗
8) の

近傍での R-factor 関数 R(X) の数値的振る舞いに着目す
る．データ空間次元 n = dim(X)(= 8)が高く，各変位成分
(z1 − z∗1, z2 − z∗2, . . . , zn − z∗n)が相関を持つ際には，R(X)の異
方的振る舞い，すなわち，R(X)に対する各原子層の寄与
がどの程度異方的に振舞うか，を検出することが重要とな
る（ここでの相関の意味は後述する）．そのため，R-factor
関数 R(X)に対して，(8× 8)の分散共分散行列 S を計算す
る．分散共分散行列は統計学の初等的教科書に現れる概
念であり，本問題では，その (i, j)成分は，

S i j ≡ 1
Ω

∫
(zi − z∗i )(z j − z∗j)W(X)dX (4)

で定義される (i, j = 1, 2, . . . , 8)．ただし，重み関数

W(X) ≡ e−(R(X)−R∗)/s (5)

および，規格化定数

Ω ≡
∫

W(X)dX (6)

を用いている．ここでスケーリングパラメータ s = 0.002
を導入し，R-factor関数値に対する許容不確かさ（tolerable
uncertainty）の尺度を与えている．スケーリングパラメー
タ sの役割は，重み関数W(X)が大きな値をとる，最適点
近傍局所領域 Γ : R ≤ R(X) ≤ R∗ + s を定義することであ
る．局所領域 Γは，R-factor値が「ほぼ」最適値になる領
域を指している．「ほぼ」とは不確かさを許容しているこ
とであり，許容された不確かさの定量的尺度が sである．
TRHEPD 解析では典型的な最適値は R∗ ≈ 0.02であるた
め，パラメータ s = 0.002は，R∗ より一桁低い値に設定し
ている．図 4に関数 R(X)の等高線の例（概念図）を示し
た．等高線図で囲まれた楕円領域が局所領域 Γの描像と

図 4 関数 R(X)の異方的広がりの例（概念図）．
2変数（X = (z1, z2)）解析で，最適点近傍（X ≈ X ∗）
における関数 R(X)の等高線を表現した．

なる．
分散共分散行列 S は，上記局所領域 Γの空間的広がり

を与え，異方的感度解析の数理基盤を与える；局所領域 Γ
が 1方向に（図 4のベクトル u2 方向のように「谷」状に）
広がっている場合，その方向へ原子座標 X を微小変位さ
せても（X∗ ⇒ X∗ + εu2；ε：微少量），関数値 R(X)はほと
んど上昇しない．この場合，その方向への「感度が（他
の方向に比べて比較的）低い」ことになる．例えば，上
記局所領域で関数 R(X)が 2次テイラー展開で近似できる
（R(X) ≈ R∗ +

∑
i, j αi j(zi − z∗i )(z j − z∗j)）とする．この場合局

所領域は，行列 S の固有ベクトル（図 4のベクトル u1, u2）
を主軸とする楕円体状の空間的広がりを持つ．各固有値
は，対応する固有ベクトル（主軸）方向の分散値（方向分
散）となり，固有値の平方根は各主軸上における局所領域
Γの広がり（図 4の楕円における長径・短径）の程度を表
す．図 4では楕円の主軸がどの座標軸（z1 または z2）に
も並行でないが，このような時に「z1 方向と z2 方向は相
関がある」という．できるだけ R(X)の値を変えないよう
に z1 に変位を導入しようとすると，（u2 方向の変位にな
るように）z2 にも変位を導入する必要がある，という意
味である．
分散共分散行列 S の数値計算は，式 (4), (6)の積分をグ

リッド積分することで行なった．グリッド点としては，最
適点 X∗ 近傍の点 zi := z∗i + mh（グリット間隔 h = 0.05 Å，
m = −3,−2,−1, 0, 1, 2, 3）を用いた．8次元空間全体でのグ
リッド点数は Ngrid = 78 = 5, 764, 801となる．全グリッド
における R-factor値 R(X)計算の総演算量は大きいが，グ
リッド点ごとの計算は独立した計算であるため，現代的
スーパーコンピュータ（超並列型計算機）を用いることで，
短時間で処理できる．スーパーコンピュータ Oakforest-
PACS（東大・筑波大；Intel Xeon Phi 7250 式 CPU 搭載
機）2,048CPU を用いた Message Passing Interface（MPI）
型並列計算では，約 1.5時間で終了した．仮に小型計算機
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星ほか：全反射高速陽電子回折（TRHEPD）を用いた表面構造決定におけるデータ駆動型感度解析 最近の研究から

（1CPU計算）で計算を行なった場合は，1.5時間× 2048=
約 3000時間（=約 125日）かかる計算になる．
得られた分散共分散行列は 10−3 Å

2単位で，

S =

⎛⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎝

7.39 6.59 3.38 3.20 0.43 −0.02 0.04 0.19
7.52 3.18 2.58 1.30 0.33 −0.47 0.12

8.18 1.07 0.23 0.53 0.02 0.08
7.59 2.04 1.41 −0.40 0.13

9.02 0.63 −0.05 0.17
8.93 −1.06 0.05

10.66 0.01
9.87

⎞⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎠
(7)

となった．S は実対称であり，式 (7) では上三角成分
のみを示している．変数 (z∗1, z

∗
2, . . . , z

∗
8) 間の相関の強さ

は，qi ≡
(∑

j�i |S i j|
)
/|S ii| の大きさでとらえることができ，

q1 = 1.87，q2 = 1.94，q3 = 1.04，q4 = 1.43，q5 = 0.54，
q6 = 0.45，q7 = 0.19，q8 = 0.08 となった．この結果か
ら，特に上部層（i = 1, 2, . . . , 5）においては相関が重要
（qi > 0.5）であることがわかる．
局所領域 Γの異方的広がり方位を求めるため，分散共

分散行列 S の固有値問題

S uk = λkuk (8)

を解いた．ここで行列 S は半正定値行列（0 ≤ λ1 ≤ λ2 ≤
· · · ≤ λ8）であり，固有ベクトルは規格化条件（|uk| = 1）を
満たすものとする．固有値として，λ1 = 0.73 × 10−3 Å

2，
λ2 = 4.53 × 10−3 Å

2，λ3 = 6.18 × 10−3 Å
2，λ4 = 8.20 ×

10−3 Å
2，λ5 = 9.62 × 10−3 Å

2，λ6 = 9.92 × 10−3 Å
2，λ7 =

11.3× 10−3 Å
2，λ8 = 18.7× 10−3 Å

2 を得た．固有ベクトル
uk(k = 1, 2, . . . , 8)は，原論文（Hoshi10)）に掲載した．k番
目の固有値 λk は，uk 方向の方向分散を表している．例え
ば，最小固有値 λ1 に対する固有ベクトル u1 は，（図 4の
u1 方向のように）方向分散が最小となる変位方向を表し
ている．いいかえると，u1 方向への微小変位に対して感
度が高い（u1 方向への微小変位を考えると R-factor値が
大きく変化する）ことになる．
計算結果から，u1 = (0.73,−0.67,−0.03,−0.12, 0.09, 0.04,
−0.03,−0.01) であった．u1 の第 1，第 2 成分の大
きさは 1/

√
2 ≈ 0.71 に近く，他成分はこれよりは

るかに小さいため，z1–z2 平面に含まれるベクトル
u1 ≈ (1/

√
2)(1,−1, 0, 0, 0, 0, 0, 0)と近似できる．上記結果

を視覚的に確認するために，図 5(a) に z1–z2 平面での
R-factor 値の等値プロットを示した．図 5(a) でベクトル
u1 ≈ (1/

√
2)(1,−1, 0, 0, 0, 0, 0, 0)は，右斜め下 45度に向か

う方向（図 5(a)中の矢印）となる．図 5(a)から，原子座
標 X をベクトル u1 方向へ微小変位させる（z1 ⇒ z∗1 + ε，
z2 ⇒ z∗2 − ε；ε：微少量）と，関数値 R(X) が急激に上昇
することがわかる．これは u1 方向の感度が高いことを
意味する．ベクトル u1 方向への変異は第 1 層と第 2 層
の層間距離（z1 − z2）を変化させることに他ならないの
で，TRHEPD 測定は層間距離（z1 − z2）に非常に感度が
高い，と結論づけられる．TRHEPDは回折現象であるた

図 5 (a) z1–z2 平面での R-factor 値の等
値プロット（zi = z ∗i , i = 3, 4, 5, 6, 7, 8）．
グ リ ッ ト 点 ご と に R-factor 値 を 濃 淡 で
示した．(δz1, δz2, δz3, δz4, δz5, δz6, δz7, δz8) =
(1,−1, 0, 0, 0, 0, 0, 0) 方向の変位を，図中の矢印
で示した．(b) z1–z8 平面での R-factor値の等値
プロット（zi = z ∗i , i = 2, 3, 4, 5, 6, 7）．Hoshi10) よ
り図を再録．

め，層間距離に強く依存することは妥当である．また，
第 1層と第 2層の層間距離にもっとも強く依存すること
は，TRHEPD の表面選択性が反映されているといえる．
上記のような物理的知見が，データ駆動科学として得ら
れたことになる．比較対象として，図 5(b) に z1–z8 平面
での R-factor値の等値プロットを示した．この図からは，
z1 軸方向の変位と z8 軸方向の変異には相関がほとんど見
られないこと，z8 軸方向の変位に対しては感度が低い (z8

軸方向の変位に対して R-factor値がほとんど変化しない)
ことがわかる．固有値解析から得られる他の知見は，原
論文（Hoshi10)）にまとめた．
感度解析による 1 つの結論は，この TRHEPD データ

は表面第 6層までの座標データ (z1, z2, z3, z4, z5, z6)が主に
寄与していることである．この結論を確かめるために，
(z1, z2, z3, z4, z5, z6)のみを変数とした 6変数最適化を行い，
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8 変数最適化とほぼ区別がつかないロッキング曲線が得
られた（原論文（Hoshi10)）の図 5）．これは TRHEPDの
表面選択性を，データ駆動科学から示したことになる．
最後に，データ駆動型感度解析の一般性についてコメ

ントする．分散共分散行列 S は数理的に汎用であり，任
意の変数セットについて定義できる．本記事では，変数
は原子座標のみであったが，各原子サイトの占有数 fi（欠
損がある場合に重要）や，デバイ因子（原子座標における
熱振動強さ）なども，変数になりうる．

5. まとめと展望

陽電子を用いた革新的 2次元物質構造解析手法である
TRHEPD について，構造最適化解析とデータ駆動型感
度解析からなるデータ解析手法を提案した．解析は，自
作データ解析ソフト 2DMATで行った．提案手法を新規
2次元半導体物質 Si4O5N3/6H-SiC(0001)-(

√
3×√3) R30◦表

面系に適用し，z方向（物質表面に垂直な方向）の原子座
標が決定した．さらに，TRHEPDの表面感度が高いこと
を，データ駆動科学（分散共分散行列の固有値解析）から
裏付けた．
展望としては，本研究終了後に 2DMAT に実装された

解析手法（並列化モンテカルロ法による高信頼ベイズ推
定，並列化ベイズ最適化など）を利用したデータ解析が挙
げられる．例えば本研究で利用したグリッド計算はデー
タ次元数 n = dim(X)が大きくなると演算量がさらに膨大
になり，スーパーコンピュータを用いたとしても実用的
ではなくなる．そのような場合には，並列化モンテカル
ロ法による高信頼ベイズ推定を用いるべきである．
もう 1つの展望としては，データ解析原理（探索型逆問

題解析）の数理的汎用性を活かして，TRHEPD以外へ適
用であげられる．2DMATはすでに，表面エックス線回折
（Surface X-ray diffraction, SXRD）・低速電子回折（LEED）
にも対応しており，順問題ソルバールーチンを入れ替え
ることにより，他実験への適用も容易である．TRHEPD・
SXRD・LEED は，2 次元物質構造計測（原子座標決定）
向けの実験手法であり，同一試料を複数手法で計測する
ことも多い（マルチプローブ計測）．このような場合に，
2DMATを利用することで，統一的知見から解析すること
ができる．
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