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 XPS は物質の表面分析で広く使われている測定手法であるが，その分析では，操作者の恣意性 
が分析結果に含まれるという問題がある．先行研究では，未知試料から得られた XPS データに対 
して，遺伝的アルゴリズムと勾配法を組み合わせた方法により，参照スペクトルを用いて，化合

物の組成比およびその他のパラメータを推定する手法を提案し，参照スペクトルのデータから自

動的に分析できることを示した[1]．本研究では新たに交換モンテカルロ法を利用したベイズ推定

を先行研究[1]に導入することで，さまざまなパラメータの最適値だけでなくその信頼区間を推定

する手法を提案する． 
各スペクトルは擬似 Voigt 関数の重ね合わせで表現するとし，また，バックグラウンドは Shirley

法を用いて表す．ここでは，化合物ごとに事前に知られた多重ピーク情報から基底関数を構築し，

各種パラメータの補正値や組成比を推定パラメータとし，化合物の組成比を推定する．また，XPS 
データはカウントデータであることを利用し，データ生成分布はポアソン分布を用いた．以上の

設定で，4 つの化合物 SrCO3，SrO，SrTiO3，TiO2 が含まれる試料を想定した 3 つの core level に
対応する人工データを生成した．これを同時にフィッティングすることで，各化合物の組成比を

信頼区間つきで推定でき（図左下），さらに多くの化合物の組み合わせ候補の中から最も適切な組

み合わせを確率付きで推定できることを明らかにした（図右下）． 
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