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既発表[1,2]のレビューを中心として，陽電⼦回折における⾼速化データ駆動科学を概観する．

我々[1,2]は，スーパーコンピュータ(スパコン)と大型実験施設の新たな連携として，全反射高速陽

電子回折(Total-Reflection High-Energy Positron Diffraction，TRHEPD，トレプト；本シンポ他講演参

照)むけデータ解析手法を開発している．今日，「京」・ポスト「京」（計画）などの世界的スパコン

を用いた⾼速計算と，データ駆動科学の融合が脚光を浴びている．本研究は，回折実験データか

ら表面原子座標を特定する，逆問題解析(回折データ→原子座標)に相当する. データ解析は従来，

熟練研究者の知見と人的作業で行われてきた．自動化・高速化・大域探索(モデルフリー・初期値

不要)化により，測定装置の潜在能力をさらに開花させる．具体的には，理論・実験の回折データ

残差(R-factor)を評価関数とした大域探索型逆問題解析を行う(図 1)．特に TRHEPD は，(i)陽電子

の物理的性質により，量子散乱問題(偏微分方程式)を数値的に解く順問題計算(原子座標→回折デ

ータ;図 1(a)) [3]の精度が非常に良い，(ii)視射角（図 1(a)のθ）などを変えた多数回独立測定デー

タのため，スパコン(超並列計算)との相性が非常に良い，という特徴をもつ．そのため，スパコン

を用いた大域探索型逆問題解析に理想的である．手法展望として，超並列型モンテカルロ法(ベイ

ズ推定)と融合する．これら数理手法は汎用であり，他実験(電子線回折など)にも適用できる．本

発表は，ポスト「京」重点課題 7から一部援助を受けている． 
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図 1 逆問題解析(回折データ→原子座標)の概要. (a) 順(量子散乱)問題[3]概念図．(b)大域探索と(c)

結果構造．(b)(c)では Si(001)-Mnワイヤ系([1], Murata, et al., Nanoscale 10, 295 (2017))を例とした． 
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