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【序】X 線回折（XRD, x-ray diffraction）は結

晶構造解析には欠かすことができないが、試料

が未知の多成分で構成される場合、解析は極端

に難しくなる。通常、ピーク位置などをもとに

ある結晶構造を選んで回折パターンを計算し、

調整可能なパラメータを最小二乗法で最適化

して実験結果に合わせ込んでゆくが、多成分の

場合はパラメータが増え、満足できる解に達す

るまでに長時間かかる上、得られた解の一意性

の検証は容易ではない。本研究では、実験で得

られた多成分試料の XRD パターンを、データ

ベース（以下 DB と表記）を活用して、高速か

つ客観的に分析する方法を提案する。 

【実験方法】使用した試料はセメントの標準試

料（NIST SRM 2686a）であり、データシート

に依れば Alite, Belite, Aluminate, Ferrite の主要

4 成分の他、微小成分として MgO 系鉱物の

Periclase やアルカリ硫酸塩等が含まれる。これ

に対し、微小成分を含む 90 種のコンクリート

に関係する結晶の回折パターンの DB を作り、

それを説明変数としてSRM 2686aのXRDパタ

ーンを非負最小二乗（NNLS, Non Negative 

Least Square）回帰によってモデル化する。回

折パターンを規格化しておけば NNLS の回帰

係数は概ね成分比を表す。回折角は 10-70 度ま

で 0.01 度ステップとし、従って説明変数のマ

トリクスのサイズは 6001×90 である。この方

法の重要な点は、解析者が経験や勘をもとに主

観的に結晶構造を決めるのではなく、計算機が

数学的な確からしさを以て客観的に結晶構造

を選ぶことである。 

【実験結果】図 1(a)と 1(b)は、それぞれ従来法

と NNLS により実験結果をフィッティングし

た結果である。解析には、前者が数時間かかる

のに対し、後者は 1 秒以下である。更に注目す

べきは、従来法では主要 4 成分はそれぞれ一つ

の結晶から成ることを仮定し、合計 4 結晶（+

微小元素 1）でスペクトルをフィットしたが、

本法は Alite 4、Belite 8、Aluminate 4、Ferrite 3

の合計 19 種（+微小元素 17）でスペクトルを

説明している点である。すなわち、多様な確か

らしい構造を提案している。講演では、微小元

素を含め、より確からしい成分の選別法を紹介

する。 

 

 

 

図 1(a)従来法と(b)NNLS による NIST SRM 
2686a の XRD 実験結果のフィッティング 

第79回応用物理学会秋季学術講演会 講演予稿集 (2018 名古屋国際会議場 (愛知県名古屋市))21p-235-4 

© 2018年 応用物理学会 06-056 7.1


