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名古屋工業大学先進セラミックス研究センター 井田 隆 2026 年 5 月22 日 更新

適応型逆畳込的処理ソフトの開発（2） 
1．はじめに 
筆者が研究室で主に用いる粉末Ｘ線回折装置 (Rigaku MiniFlex 600-C) （以下ミニフレ）を
用いて米国国立標準技術研究所 (National Institute of Standards and Technology; NIST) から頒布

はんぷ

された標準参照物質 (standard reference material; SRM) の測定をした。装置製造会社から知
らされた装置パラメータと，「試料」に関するパラメータ（試料の平均厚さ  と，Ｘ線線
減衰係数  あるいはＸ線侵入深さ ）に基づいて，逆畳込的処理 (deconvolutional 

treatment; DCT) (e.g. Ida, 2025) を施した。 

ミニフレから得られたデータでは，逆畳込的処理を施しても低角度の領域に現れる Si 111-

反射 (Figure 1.1) と，LaB6 100-反射，LaB6 110-反射などでは，「低角側に長い裾を引く左
右非対称な回折ピーク形状 (asymmetric profile having a longer tail on the lower-angle side) 」
しか得られなかった。 

異なる製造会社 (Malvern-Panalytical) の製作した装置 Aeris（以下エアリス）を用いて Si 焼
結体ディスクについて測定されたＸ線回折データを解析する機会が得られた。筆者の提案
する「逆畳込的処理」(deconvolutional treatment; DCT) を施すと，比較的低角側の回折ピー
クについては，それぞれの回折ピーク強度図形について左右対称な単一ピーク形状が得ら
れた（Figure 1.2）。 

筆者の提案する装置収差に関する逆畳込的処理は，装置から得られる強度データのフーリ
エ変換を，装置関数モデルのフーリエ変換で除し，装置関数のフーリエ変換の複素絶対値
で乗じてから，逆フーリエ変換を施す数学的な処置である。計算には Python から利用で
きる数値計算ライブラリである NumPy (Harris et al., 2020) と SciPy (Virtanen et al., 2020) を
用いた。 

ミニフレでの測定に用いた試料粉末の赤道方向に沿った幅は ，試料の平均厚
さ（ガラス製試料ホルダの試料充填部の平均深さ）は ，Ｘ線線減衰係数  の
逆数として定義されるＸ線侵入深さは ，試料粉末を保持するためのガラス
製試料ホルダのＸ線侵入深さは  であった。 

連続走査積算測定モードで走査速度は 10º/min とし，サンプリングの間隔は 0.01º，10 回の
走査をして積算した強度を解析に用いた。１ステップあたりの計数時間は

 に相当する。 

t

μ μ−1

W = 20 mm
t = 0.603 mm μ

μ−1 = 0.179 mm
μ′￼−1 = 0.127 mm

60 s/10∘ × 0.01∘ × 10 = 0.6 s
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Figure 1.1  Rigaku MiniFlex 600-C を用いて取得された Si (NIST SRM640d) 111 反射の回折ピーク形状
（Raw; 灰色点線  ）と逆畳込的処理後データ（DCT; 青色実線  ），DCT 曲線に対する 
Voigt 関数当てはめ（橙色破線 ）

 

Figure 1.2  Malvern-Panalytical Airis を用いて取得された Si 焼結体 111 反射の回折ピーク形状（Raw; 灰色
点線  ）と逆畳込的処理後データ（DCT; 青色実線  ），DCT 曲線に対する Voigt 関数当て
はめ（橙色破線  ）。 

一方で， 2025 年に名古屋工業大学環境セラミクス分野の共同利用機器として導入された
別のＸ線回折測定装置 (Malvern-Panalytical Aeris) （以下エアリス）に付属する Si 焼結体
ディスクについて取得された Si の回折データに対して，製造会社から提供される装置パラ
メータの情報に基づいて，同じように「逆畳込的処理」を施すと，装置収差による非対称
なピーク形状の変形が許容しうるレベルまで修整されただけでなく，装置の角度較正を施
さない「出荷時設定」あるいは「納入時設定」のままで NIST の発行する保証書に記載さ
れる SRM 640d  Si 標準粉末の格子定数 ( ) と，NIST が仮定する CuKα1 Ｘ線
波長 ( ) ，ブラッグ法則 (Bragg’s law) から計算して得られるピーク位置 

と一致した (Figure 1.2)。 

Figure 1.1 と Figure 1.2 中で灰色の点線で示した「装置がユーザに見せる強度図形」（見か
けの回折図形）は，ミニフレとエアリスであまり大きく変わらないように見えるのに対し

 28.441º, certified for SRM640d

100000

80000

60000

40000

20000

0

In
te

ns
ity

 (c
ou

nt
s)

28.828.628.428.228.0

2Θ (º)

 Raw
 DCT
 Voigt fit

  χ2 = 23240
  b = 949(8)
  I = 12400(14)
  2Θpeak = 28.441º
  σ = 0.05212(17)º
  w /σ = 0.387(4)

Si, NIST SRM 640d
111-reflection
Rigaku MiniFlex 600-C
Normal focus, 600 W
D/teX Ultra-2, 0.1 mm×128
R = 150 mm
ΦDS = 0.625º
Φ(i)

SS = 1.25º, Φ(d)
SS = 1.18º

 

 28.441º, certified for SRM 640c

500000

400000

300000

200000

100000

0

In
te

ns
ity

 (c
ou

nt
s)

28.828.628.428.228.0

2Θ (º)

Si, sintered disk
111-reflection
Panalytical Aeris
Pixel 1D, 0.055 mm×256
R = 145 mm, ΦDS = 1.0º
2ΨSSD = 5.56º
Φ(i)

SS =Φ(d)
SS = 2.29º 

μ−1 = 0.067 mm
 

 Raw
 DCT
 Voigt fit

    χ2 = 7200
    b = 4345(17)
    I = 55410(30)
    2Θpeak = 28.441º
    σ = 0.0257(1)º
    w /σ = 1.224(7)

a = 5.431 23 Å

λ = 1.540 592 9 Å
28.441∘

/2 9



て，装置製造会社から得られる幾何学的な情報に基づいた逆畳込的処理 (DCT) を施した結
果（青色実線）を比較すれば， Figure 1.1 のミニフレ・データより Figure 1.2のエアリス・
データの方が好ましく思われる場合は多いと想像される。 

ミニフレを用いて得られたデータであっても，ミニフレ固有のピーク形状の変形 （ミニフ
レ歪み MiniFlex deformation）を非対称関数によりモデル化し，装置と試料のパラメータに
基づく逆畳込処理を施した後に，ミニフレ歪みを修整するための逆畳込的処理（ミニフレ
補整 MiniFlex shaping）を施すことにより，比較的低角領域に現れる回折ピークでも左右
対称なピーク形状が得られた (Figure 1.3)。ミニフレから吐き出されるデータにミニフレ補
整を施すことも含めて適応型逆畳込的処理 (adaptive deconvolutional treatment; aDCT) と呼
ぶ。 

 

Figure 1.3  Rigaku MiniFlex 600-C を用いて得られた NIST SRM 660c LaB6 100 回折図形（灰色実線）と逆
畳込処理後の図形（青色実線），ミニフレ補整を施したデータ（緑色実線），フォークト関数による
当てはめ曲線（赤色破線） 

ブルカー社に依頼し，当社の販売する XRD 装置で最廉価機種と思われる D2 Phaser （以
下ディーツー）によって収集された NIST SRM 640c Si 標準粉末の回折データを得た 

(Figure 1.4)。 

ディーツーから得られるデータ中の Si 111-反射のピーク形状は，「ミニフレ補整」のよう
に作為的な処理を施さなくても，装置製造会社（ブルカー社）から知らされた装置パラ
メータに基づいた逆畳込的な処理により概ね左右対称な回折ピーク形状が得られた。 

LaB6, 100-reflection  21.358º, certified for NIST SRM660c
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Figure 1.4  Bruker D2 Phaser を用いて取得したとされる NIST SRM 640c 標準 Si 粉末 111-反射の回折図形
（Raw)（灰色点線）と発散スリット角  を仮定した逆畳込的処理後の図形 (DCT, original)（青
色実線），逆畳込的処理 (DCT) を施した図形にフォークト関数を当てはめた図形 (Voigt fit)（橙色破線） 

Figure 1.5 にミニフレを用いて得られた Si 111-反射 のピーク形状と適応型逆畳込的処理の
結果，フォークト関数を当てはめた結果を示す。 

 

Figure 1.5  Si 111-反射についての 2Θ 角度補正後データ (cRaw) 逆畳込的処理後ミニフレ補整を施したデー
タ (aDCT)，aDCT データに Voigt 関数を当てはめた曲線 (Voigt fit) 

Figure 1.6 と Figure 1.7 にミニフレとエアリス，ディーツーにより得られた Si 422, 533-反射
のピーク形状を示す。 
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Figure 1.6  ミニフレとエアリス，ディーツーを用いて得られた Si 422-反射のピーク形状 
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Figure 1.7   Si 533-反射についてミニフレとディーツーにより得られたデータと 2Θ 角度補正後データ 
(cRaw) 逆畳込的処理後ミニフレ補正を施したデータ (aDCT)，aDCT データに Voigt 関数を当てはめた曲
線 (Voigt fit) 

Si 422-反射については，エアリスのデータは逆畳込的処理を施してもやや低角側に裾を引
く非対称な形状を示したが，平均的なピーク位置は NIST 保証書記載値と概ね一致した。
ディーツーのデータも概ね左右対称なピーク形状を示したが，ピーク位置が高角側に 

0.02º 程度ずれた。 

Si 533-反射は，エアリスではＸ線ビームがナイフエッジ型の散乱防止具によって切られて
おり，装置の既知のジオメトリに依存する逆畳込的処理は適用できなかった。Si 533-反射
でもディーツーでは概ね左右対称な形状が得られたが，ピーク位置は 0.04º 程度高角側に
ずれた。 

なお Si の線熱膨張係数は  (Bergamin et al., 1997) とされ，LaB6 の  

での線熱膨張係数は  (Sirota et al., 1998) とされる。 
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まとめ 
粉末Ｘ線回折装置 Rigaku MiniFlex 600-C（ミニフレ）と Malvern-Panalytical Aeris（エアリ
ス）Bruker D2 Phaser（ディーツー） を用いて取得した NIST SRM 640d，焼結体，SRM 

640c の回折データに逆畳込的処理を施した。いずれも概ね左右対称な単一ピーク形状が得
られた。ミニフレのデータには固有のピーク形状の変形を除去するための追加の処理を施
した。 

（補足 1.A）フォークト関数を当てはめることに意味があるのか？（↩︎） 

ガウス型関数とローレンツ型関数の畳込として定義される「フォークト関数 (Voigt function)」 を「当てはめ
モデル関数」として用いたことに，物理的・数学的な意味はない。「擬フォークト関数 (pseudo Voigt 
function)」やピアソン7型関数 (Pearson 7 function)（ステューデント t 分布の確率密度関数）を当てはめるの
でも構わないと思われる。 

（補足 1.B）「修整」の表記（↩︎） 

「逆畳込的処理」は，基本的には線形変換であり情報を増やしも減らしもせず，測定結果を見やすくするだ
けの機能しか持たない。「修整」の表記はお見合い写真など良く見えるように加工する場合に用いられ，英
語では retouch の意味に近い。（↩︎） 

リ タ ッ チ

（補足 1.C）回折角の計算（↩︎） 

数値計算ライブラリ NumPy を利用できる環境であれば，回折ピーク位置の計算は NIST の発行する保証書
に記載される SRM 640d  Si 標準粉末の格子定数  と，NIST が仮定する CuKα1 Ｘ線波長 

，ブラッグ法則 (Bragg’s law) から，立方晶 (cubic) の場合には以下のようなコードを実行す
れば良い。SRM 640x Si，SRM 660x LaB6, SRM 674x CeO2 は立方晶である。 

import numpy as np
def fDeg2T(h,k,l):
    a,lam = 5.43123,1.5405929
    return 360/np.pi*np.arcsin(0.5*np.sqrt(h**2+k**2+l**2)*lam/a)
print(f" deg2T = {fDeg2T(1,1,1):.3f}")

SRM 674x ルチル型 TiO2 のような正方晶 (tetragonal) の場合には， 

import numpy as np
def fDeg2T(h,k,l):
    a,c,lam = 4.59393,2.59888,1.5405929

ra,rc = 1/a,1/c
    return 360/np.pi*np.arcsin(0.5*np.sqrt((h*ra)**2+(k*ra)**2+(l*rc)**2)*lam)
print(f" deg2T = {fDeg2T(1,1,1):.3f}")

SRM 676x Al2O3, SRM 674x ZnO, Cr2O3 のような六方晶 (hexagonal) では 

import numpy as np
def fDeg2T(h,k,l):
    a,c,lam = 3.249897,5.20653,1.5405929
    rax,ray = 1/(a),1/(np.sqrt(3)*a)
    rby,rc = 1/(np.sqrt(3)*a/2),1/c
    rd = np.sqrt((h*rax)**2 + (h*ray+k*rby)**2 + (l*rc)**2)
    return 360/np.pi*np.arcsin(0.5*rd*lam)

a = 5.431 23 Å

λ = 1.540 592 9 Å
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print(f" deg2T_100 = {fDeg2T(1,0,0):.3f}")
print(f" deg2T_002 = {fDeg2T(0,0,2):.3f}")
print(f" deg2T_002 = {fDeg2T(1,0,1):.3f}")

のようにすれば回折ピーク位置が計算できる（↩︎） 

（補足 8.A）「補整」の表記（↩︎） 

「補正」ではなく「補整」の表記が用いられる典型的な例に，女性が体型を美しく見えるように着用する「補
整下着」(shaping underwear / shapewear) がある。「ミニフレ補整」(MiniFlex shaper) の働きには「補整下着」
きと似た面があり「補整」(shaping) の表記は「補正」(correction) とは異なる意味合いを持たせることを意図
する。 

「逆畳込的処理」自体が，ある意味ではピーク形状を美しく見せかけようとするだけのもので，本質的な意
てき

味はないとも言える。しかし逆畳込的処理は，装置の幾何学と回折理論から合理的に導かれるものである。
「ミニフレ補整」の性格は，それと比べれば姑息（その場しのぎ）な方法であるという印象が強い。（↩︎） 

こ そ く
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