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  我々は、埋もれた物質界面における化学反応や材料機能の”動態”を直接計測する手法を確立する

ことを目的とし、4 次元時空間計測を可能とする X 線光電子分光(4D-XPS)法を開発している(図 1(a))。
こ れ ま で 、 近 大 気 圧 下 硬 X 線 角 度 分 解 光 電 子 分 光 装 置 [1] と 、 Si 基 板 上 の 多 層 積 層 膜

(Carbon(5nm)/AlOx(5nm)/TiOx(10nm)/SiOx(?nm))をモデル試料として用いることによって、深さ方向分

布・時系列(2 次元)可視化を実証した[2]。これに加え、本実証実験により得られた時空間計測システム

の多次元データを元に、逆解析シミュレーションの高速化を実現し、放射光ベースの先端計測装置だけ

でなく、汎用装置にも利用でき、さらに、あらゆる材料系に応用できる化学結合状態の時空間解析ソフト

ウェアを構築した[3]。本発表では、より一層の計算負荷が要求される、面内分布を有した埋もれた多層

膜界面反応の 4 次元時空間可視化について、その実現可能性を逆解析シミュレーションにより検証した

結果を報告する(図 1(b))。界面 SiOx 層の厚みが面内方向に三角関数で変化し、かつ、時間方向にも指

数関数で変化する、といった酸化還元反応を模擬した構造モデルを仮定したところ、数%のポアソンノイ

ズ付の光電子強度角度分布データでも、逆解析シミュレーションによって再現できることを明らかにした。 
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図 1. (a)4D-XPS 法のコンセプト、(b)多層積層膜に埋もれた界面反応の逆解析シミュレーション検証 
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