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高速計算(HPC)技術との融合により，汎用な測定データ解析手法を開発し，全反射高速陽電子回折

(TRHEPD，トレプト)実験[1]に適用した(予備的研究[2,3])．手法は探索型逆問題解析であり，最適化過程

と感度解析からなる．目的状態量𝑋に対して，測定量𝐷の順問題モデル関数𝐷!"# = 𝐷$%&(𝑋)が与えられて

いるとする．最適化過程では，実測量𝐷'()との残差関数𝑅 = '𝐷$%&(𝑋) − 𝐷'()'を数値的に最適化する．感

度解析では，残差関数の最適点近傍を稠密に計算し，残差関数の曲率情報を陽に計算する．分散共分

散行列の固有値問題を解き，異方的な不確かさ（感度）を得る．感度解析は，変数𝑋として選ぶべきパラメ

ータセットが自明でない場合に，適切な選択を可能とする．最適点近傍の緻密計算は，一般に総演算量

が多くなるが，スーパーコンピュータ(超並列型計算機)を使い高速計算する．上記手法を， 2 次元物質

の新しい非破壊構造解析法である TRHEPD 実験に適用し，有用性を確認した．対象物質として， 

Si4O5N3 / 6H-SiC (0001)-(√3	×	√3	) R30°表面[4] を取り上げた．一波条件回折データ（ロッキングカ

ーブ）から表面 8 原子層の𝑧座標(𝑋 ≡ (𝑧*, . . , 𝑧+))を解析した(図 1)．残差関数は異方的であり (例：図

1(b))，感度解析は変数選択の基礎となる系統的解析手法であることが確認された． 
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