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X 線吸収端近傍構造(XANES)スペクトルは、吸収端エネルギーで選択された原子の非占有バン

ド電子状態、原子の価数/配位数の情報を含んでおり、定量的なスペクトル分解解析が強く求

められている。そこで我々は、PFY 法で計測されたα-Fe2O3の Fe-K 吸収端 XANES のスペクトル

分解解析にベイズ推定の枠組みを取り入れたベイズ分光[1]を適用した。その結果、スペクト

ル成分数を客観的に推定するモデル選択と、全パラメータの事後確率分布を得る事に成功[2]

した。モデル選択結果における事後確率分布の平均値を用いた再現スペクトルは、計測された

XANES スペクトルをよく再現する。モデル選択は統計的に評価できるが、プレエッジ成分に着

目すると、統計的に選択される確率をもつ全てのモデル（成分数が異なる）で、事後確率分布

に変化はなく、不変的なプレエッジのスペクトル分解に成功[2]した。 

[1] K. Nagata, S. Sugita, M. Okada, Neural Netw. 28, 82 (2012), I. Akai, K. Iwamitsu, 

M.Okada, J. Phys.: Conf. Ser. 1036, 012022 (2018). [2] K. Iwamitsu, T. Yokota, K. Murata, 

M. Kamezaki, M. Mizumaki, T. Uruga, I. Akai, phys. stat. solidi (b) 257, 2000107 (2020). 

― 54 ―



-Fe2O3 X
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± ± [eV] ± [eV]
1 0.0348± 0.0042 7112.910± 0.055 1.06± 0.11
2 0.0692± 0.0073 7114.253± 0.032 1.232± 0.098
3 0.108± 0.012 7116.33± 0.18 4.15± 0.36
4 0.534± 0.085 7123.703± 0.092 2.87± 0.16
5 1.44± 0.15 7127.30± 0.14 3.86± 0.24
6 0.125± 0.026 7128.51± 0.11 1.188± 0.095
7 0.321± 0.086 7133.71± 0.10 2.94± 0.23
8 0.36± 0.25 7135.4± 5.7 12.4± 5.7
9 0.21± 0.22 7136.2± 1.0 17± 11
10 3.44± 0.32 7137.61± 0.36 10.4± 1.2
11 1.90± 0.29 7148.45± 0.62 9.3± 1.0
12 1.03± 0.64 7151± 13 16.4± 9.1
13 0.29± 0.26 7152± 21 17± 15
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± ±
0.510± 0.015 3.47± 0.33

± [eV] ± [eV]
7129.02± 0.12 0.29± 0.41

± [eV] ± [eV]
0.996± 0.094 9.71± 0.59

±
0.0084± 0.0080

Ref.) M. Wilke, F. Farges, P. E. Petit, G. E. Brown Jr., F. Martin, Am. Mineral. 86, 714 (2001).
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