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近年は分析装置の高感度化・高分解能化に伴い測定がハイスループット化され，大量のスペク

トルデータが蓄積される時代にある．我々はこれまでに，ノイズが大きく複雑な XPSスペクトル

においても従来経験的に得てきた解と整合する解をベイズ情報量規準を介して自動で抽出する，

解析者依存性のない低コストで実用的なスペクトル分解手法(BIC-fitting)を開発した[1]．BIC-

fitting は擬似的に大域解探索を行うことができるだけでなく，与えられたスペクトルを表現する

のに適切なピーク本数を推定することもできる．スペクトルのフィッティングはノイズの影響を

受けやすいため，フィッティングパラメータがどれだけ揺らぎ得るかを表す信頼区間もまた重要

なファクターである． 

我々はこうした背景をもとに，信頼区間推

定付き BIC-fitting手法を開発した[2]．まず，

様々な人工スペクトルデータに対してベイズ

的交換モンテカルロ法によりスペクトル分解

を行い，ベイズ事後確率分布の可視化による

フィッティングパラメータの信頼区間を評価

した．その結果から，パラメータの信頼区間

とピーク間距離や S/N比との関係を表す一般

的なモデル式を導出した．次に実用性を確か

めるべく，実スペクトルデータに対して，ベ

イズ的交換モンテカルロ法で得られた各ピー

クパラメータの信頼区間と，BIC-fitting の結

果と提案する一般式から得られる信頼区間と

の比較を行った．その結果，両手法で得られ

るパラメータ信頼区間が良く一致することを

確かめた．このことから，BIC-fittingにより簡便に適切なピーク本数を推定するだけでなく，フィ

ッティングパラメータの信頼区間も求めることができるようになった (Fig. 1)． 
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Fig. 1. Fitted result of a valence spectrum of SiO2, 

and confidence intervals of peak parameters 
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