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光電子分光等の測定データに対してベイズの自由エネルギーを用いたモデル選択によるピーク

数推定の手法(ベイズ分光)が提案されている[1][2]。良好な推定結果を得るには、フィッティング

パラメータの探索で遷移確率を適切なハイパーパラメータで制御する必要があるが、その調整は

試行錯誤を繰り返して行われている。我々は、ハイパーパラメータを遷移確率を指標として自動

調整するアプリケーションを開発した。適応例として Polyethylene terephthalate(PET)の C 1s光電子

スペクトルのピーク数推定とピークフィッティングを行った。測定は Ga-K線源(9.25 keV)硬 X線

光電子分光装置を用いて行った。ベイズ分光に必要な事前分布等の情報は測定データより自動算

出した。ピーク数 1～6本の Voigt関数をモデルとし、それぞれのモデルでハイパーパラメータの

自動調整を行い、ベイズの自由エネルギーを取得した(Fig.1)。ピーク数 4 の場合に自由エネルギ

ーが最小となり、これは C-C, C-O, O-C=O, π→π*に対応しており、適切なピーク数を選択でき

ている。各ピーク位置の事後確率分布が Fig.2の様に得られ、事後確率分布の分散幅の精度でフィ

ッティングパラメータを推定できている。開発した自動調整アプリケーションはモデル関数を変

更することで、光電子スペクトル以外にも様々な測定手法へ適用することができる。 
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Fig.1 Bayes free energy of each model. The inside 

is C 1s spectrum of polyethylene terephthalate 

measured by laboratory HAXPES. 
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Fig.2 Posterior probability distributions of peak 

energy.  
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