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研究成果の概要（和文）：結晶ではない物質の構造を回折パターンからその実像を求めるには，計測で失われるフーリ
エ位相を求める必要がある．本研究では位相問題を制約条件による情報量最小化問題に帰着させ，高効率なアルゴリズ
ムを開発した．具体的には実空間で物質領域を情報クラスタリングで推定するアルゴリズムを新たに開発し，さらには
アルゴリズムを並列アンサンブル化することで，初期値依存やノイズの影響を抑えた位相回復像を得られることを確認
した．さらには，回折パターン取得では光源のダイレクトによって回折パターンの高輝度領域の欠損に対する補完法も
合わせて提案し，回折イメージングの基盤研究としての総合的な手法開発を行った．

研究成果の概要（英文）：Retrieving the Fourier phase is required to reconstruct the image of a 
non-crystalline object using its Fourier-intensity measurement. In this research, we present the phase 
problem as an informatics-based minimization with the diffractive constraints, and newly introduce a 
highly effective algorithm for the phase retrieval. And an ensemble of phase retrieval is introduced to 
form the parallel architecture for avoiding the shot noise and initial starts. Moreover, the complement 
method for the missing direct on the diffraction pattern is introduced, and the overall method is 
established as the fundamental research in diffractive imaging.

研究分野： 情報数理学
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１． 研究開始当初の背景  
 
物体からの散乱波の検出では，強度は得

られるが位相は失われてしまう．波長が短
い波では位相を見出すことができなく，こ
れを位相問題と言っている．この状況を位
相は失われていると表現する．この位相を
復元できれば，逆フーリエ変換によって物
体の実像を求められる．位相の復元の大き
な意義がそこにあり，位相の推定を「探し
出す」と解釈することで，それを位相回復
と呼んでいる． 
位相回復のなかで特にフーリエ位相回復

については，X 線構造解析をはじめ広く光
学の分野で重要性はとても高い．参照波を
使うホログラフェィでは条件を優位にして
位相を求めている．その対抗馬として登場
したのが，実空間像を条件にして解く方法
で GS アルゴリズムとよばれている． 

80 年代に実数性などの弱い条件でも解
ける手法を Fienup が提案した．その方法
は強力で，全てではないがある程度は解け
る実感があり，そのまま 30 年経過してい
る．しかしながら位相回復のアルゴリズム
を本質的に決定付ける数理成果は現れなく，
数理としては未だ確立されていない．大き
な問題点として，適当な条件の場合は収束
して位相回復像が得られるが，収束しなく
停滞や複数の回復しきれない像が得られる
ことなどがあり，計算で求めた像に対する
科学的信頼度の問題に及んでいる．よって，
位相回復を妥当に行える要件などが明確に
なることや，計算ではなく理論的な視点で
の解析による見通しが強く求められている． 
非周期構造の物質に対する回折パターン

からの位相回復が，ある意味で計算上で求
める範囲で完全なものとなると，物質の構
造を調べる顕微法において対物レンズ不要
の手法が確立する意味で，物質科学に大き
く寄与できることが期待される． 
 
２． 研究の目的  

 
画像処理は多様な目的に適用され，その

目的ごとに要素技術が日々進展している．
対象の真の姿を求めるイメージングは，探
求に直観を与える欠かせない道具である．
本研究課題では，情報科学と物質科学の融
合研究として，対物レンズを使わない新し
い顕微法である回折イメージングを取り上
げ，散乱波の計測で失われる位相復元の数
理を確立し，電子線の波長分解能に迫る超
解像による物質科学への応用研究を行い，
回折イメージングの基盤的研究による「情
報と物質のイノベーション」を生み出す． 
本研究においては，位相回復の数理基盤研

究を行うことを主眼とし，それによって回折
イメージングがより確実な顕微法となるこ
とを目指している．記号などの計算機的なシ
ンボル処理が対象とされている情報学的手

法が，自然科学における物質構造の解析に直
接的に関われることで，情報と物質の実質的
な共有研究となることも，本研究の目的に含
めている． 
 
３． 研究の方法 

 
 理論としての位相回復の研究においては，
情報量解析を主として用い，理論解析を遂行
しながら，高効率なアルゴリズムの開発のた
めの要素研究を行っていく．数値シミュレー
ションを基本として，対象物質については物
理的に妥当な設定を行う．情報数理学は理論
研究に役立つ道具を提供する分野であり，情
報系の数学的基礎を形作る意味で重要であ
る．特に情報理論から生まれた情報量の解析
手法が基盤となる．基本的には，実空間にお
ける事前と事後の物体関数の２項間情報量
と，逆空間における事前物体のフーリエ変換
と逆空間拘束条件との２項間情報量を構成
し，それらをラグランジェ形式で融合した基
本方程式を用いる．その最適化と逐次更新ア
ルゴリズムを解析的に導き，位相回復に求め
られる要件に適切な更新則を導出する． 
実験研究についてもナノスケールの試料の
作成と電顕による観察を通じて，回折イメー
ジングのアルゴリズムにおいて必要となる
機能や留意すべき要素を見出す作業も含め
て相補的に行う．特に電顕などの実験で得ら
れる回折パターンの特性や特質を数値実験
に反映するための作業が重要となる．  
 
４． 研究成果 

 
 回折イメージングにおいては，実空間条件
を用いずには位相回復できない．つまり物体
の領域を如何に求めるかが位相回復におけ
る大きなカギとなっている．当初の位相回復
においては，物体サポートはできるだけ与え
ないと，アルゴリズムでは位相回復しないと
言われていたが，値の切り替えなどのアドホ
ックな手法が提案され，その後には実空間に
おける強度値の割合を目途に決める方法が
提案されてきた．しかしながら，設定値によ
って回復の成否があり，回復した像への信頼
性が高いとは言えない．そこで我々は位相回
復アリゴリズムに対し，実像の領域における
強度分布からデータクラスタリングを適用
したダイナミックサポート構成法を新たに
提案した．現在のところ位相回復法における
物体サポート構成法では，強度であらかじめ
設定した閾値によるフリッピング法，最大強
度からの算出する閾値でガウシアンをかぶ
せるシュリンクラップ法がある．それに我々
の提案するクラスタリングによる動的サポ
ート構成法がある，述べた２つの既存の手法
ではパラメータ設定による位相回復の成否
があり，設定の複雑さを回避できない．しか
しながら，我々の提案手法ではそれをフリー
とする方法であり汎用的である． 



 本研究課題の遂行によって，ある程度の位
相回復で，物体領域などの実空間の条件が弱
い状況でも解けるまでアルゴリズムを進化
させた．検出する回折パターンのサイズは大
きくなる傾向にあり，3 次元にもなるとフー
リエ変換の計算コストは大きな課題となっ
ている． 
本研究で優位に導入しているアンサンブル
化や並列化を行っているが，フーリエ変換の
計算コストの最小化には限りがある．最近で
は，そのような計算を補助ハードで高速化す
ることができてきており， GPU などがよく用
いられるようになった．最近注目を浴びてい
る人工知能用のアルゴリズムにおいても，
GPU の援用法で深層学習などが簡易実装でき
るようになってきた．計算自体は CPU+GPU に
よって進歩している． 
補助ハードによる高速化も重要であるが，
さらにその先には LSI に集約することが，本
来の着地点でありたい．フーリエ変換では多
くの桁によるダブル型の実数精度を用いて
きたので，回路化においては桁精度に依存す
ることになる．位相回復にはフーリエ変換の
精度をどのくらい必要とするかを検証した，
その結果，桁精度が落ちても十分な拘束条件，
特に実空間拘束条件があれば低精度のフー
リエ変換でも位相回復することを確認した．
この結果はGPUを超えた回路化とイメージン
グ機器の簡易化の基盤となる． 
回折イメージングにおける計算・アルゴリ

ズムの研究は，良質な対物レンズに不可欠で
ある，その一方で実験データへの適用の要件
を，観察する対象によって検討する必要があ
る．そのために白金・銀のナノクラスタなど
の試料作製と電顕での試料観察確認を，アル
ゴリズムの理論研究と並行して実施した．実
験データの回折パターンでは超高輝度部に
おいてはデータ欠損があり，位相回復に影響
を与えている．これまでの方法では，ビーム
のダイレクト部については，ガウシアンでフ
ィッティングしながら推定する方法や，アル
ゴリズムで計算し得られている仮説の像の
フーリエ変換の値そのものを使う方法が，現
時点で知られている方法である．我々は全く
別のアプローチをとる．まずは欠損部分を補
う値を複数の初期値から得られる仮説の実
像を複数求め，そのフーリエ変換の平均化し
て適応するアンサンブル欠損補完法を提案
している．物理的に妥当な設定で提案した補
完法について，その有効性をシミュレーショ
ンで確認した． 
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