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材料の構造と特性との相関を明らかに

するためには、ナノスケールからマクロ

スケールに至るマルチスケールで現象を

理解する必要がある。われわれは高分解

能かつ超広視野を両立したギガピクセ

ル・X 線顕微鏡(G-XRM)の開発を行い、ナ

ノメートルスケールの空間分解能でセン

チメートル領域の X 線吸収スペクトル

(XAS)を測定することに成功した。 

この装置を用いることで、天然由来の材料のような不均一な物質の局所的な化学状態の情報を見

落とすことなく測定することができる。G-XRM では高分解能かつ超広視野でスペクトルデータを

取得するため、そのスペクトル本数は 1〜10 億本となる。このような大規模なスペクトルデータ

を手動で解析することは不可能であり、機械学習を用いたデータ解析手法が必要不可欠となる[1]。 

本研究では不均一なサンプルとして焼結鉱を取り上げ、G-XRM を用いて Fe-K 吸収端で 4.5 億

本のスペクトルを測定し、機械学習により測定スペクトルを分類することにより、含まれている

相を自動で同定し可視化することを試みた。この問題設定では含まれる相の数が未知の教師なし

分類問題となっており、ハイパーパラメータである相の数を人為的に与えることなしに分類する

ことは困難である。この問題を解決するため、NIMS が公開している標準スペクトルデータベース

[2]を活用して分類を行った。本手法を用いた解析により、従来の解析手法では見落としていた未

知の相を見出すことができた。新たに発見した領域での SEM-EDX 測定を行った結果、他の領域と

は異なる化学状態をもつ相であることが確認された。 

この手法により、未知の化学状態を取り得る系に対して、事前知識なしで高分解能かつ超広視

野での化学状態による分類が可能となり、電池材料で起こる不均一な反応の解析などへの展開が

期待される。 
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Figure 1. Chemical state clustering from 450M XAFS data  
with about 500 nm spatial resolution 
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