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研究成果の概要（和文）：本研究は数学の結晶学への応用を目指すものであるが、結果としては、理論と応用（ここで
は、ソフトウェアとしての実現)の両面で多数の成果が得られている。まず、ブラベー格子決定、粉末指数付けにおい
て、当該研究の成果として得られた新しい解析手法・ソフトウェアは、理論的庇護のなさ、誤差への安定性、計算速度
において、現在、世界最良のものである。ブラベー格子決定においては、同じ方法論に則って解析を行う限り、これ以
上の改善はできないことも論文中で示しており、今後、長く使われる解析手法になるだろう。また、位相問題の全ての
解を列挙する未知構造解析アルゴリズムの理論開発も行い、今後、実用面の調査を続ける予定である。

研究成果の概要（英文）：Our study aims to create new application of mathematics to crystallography. A numb
er of successful results were gained as a result, in both theoretical and practical aspects. Firstly, new 
algorithms and software were developed for error-stable Bravais lattice determination (BLD) and powder aut
o-indexing. As proved in several published papers, they are theoretically well-founded, error-stable and v
ery prompt compared to all the existing methods. With regard to BLD, it was also proved that it is impossi
ble to improve our algorithm as long as a similar methodology is adapted.  Therefore, it may be said that 
the new software have decisive advantages in crystallography. In addition, a new method for ab-initio crys
tal structure determination was developed in order to enumerate all the solutions of so called "phase prob
lem".  For the method, additional study about its practical application is still necessary. 
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１．研究開始当初の背景 
結晶構造解析は、物理・生物・化学の実験

家が、研究の過程で必要とする解析で、その
利用者の数により、社会的有用性の極めて高
い解析である。しかしながら、結晶構造解析
においては、「位相問題」として知られてい
る問題が存在しており、特に、「位相問題」
を解くにあたっては、解の一意性が一般に成
立しないことが知られている（ただし、二つ
の原子は必ず一定の距離を置いて存在する、
など、一般的に成立すると考えられる物理的
な制約を加えれば、多くのケースで一意であ
ると信じられている）。解の一意性が成立し
ないことは、結晶構造解析の他のステージで
ある、粉末指数付けや、観測誤差がある状況
におけるブラベー格子決定においても同様
であり、このことは結晶構造解析のオートメ
ーション化を妨げている。この状況を解決す
る理論、方法論が強く必要とされていたが、
上記のような理論上の問題のためか、この問
題に対する数学者の貢献はほとんどない。当
該分野においては、工学的な手法が存在する
のみで、その理論的基盤は、数学者の視点か
ら見れば十分というにはほど遠い状況であ
った。 
 
２．研究の目的 
本研究は、広くは数学の結晶学への応用を

目指し、具体的には、結晶構造解析・位相問
題と呼ばれる分野において、数学を用いて、
新たな理論・方法を提供しようとするもので
ある。例えば、最新の大域的最適化手法など
を用いて、位相問題の全ての解を列挙できる
のであれば、解の一意性が必ずしも成立する
必要はない。得られた解のリストを出力する
ことで、解の一意性が成立しているかどうか
を、その都度、計算によって明示することが
できるからである（ただし、常に解は有限個
であることは、証明しておくことが望まれる
だろう）。当該研究においては、このアプロ
ーチを結晶構造解析の異なる複数のステー
ジに適用することで、新しいアルゴリズムを
得ることを目指した。 
 
３．研究の方法 
当初の目論見としては、多項式最適化問題

(POP)の半正定値計画問題(SDP)への緩和な
ど、大域的最適化分野の最新理論を適用する
ことを考えていた。特に、上記の分野は、
distance geometry と呼ばれる分野への応用
も研究されていて、その理論基盤にフーリエ
解析があることなど、結晶構造解析への親和
性がある。しかし、調査の結果、現行の理論
では不十分であることが判明した。とりわけ、
結晶構造解析においては、誤差に対する入念
な注意が必要であり、この点は解決しようが
なかった。結果としては、解の列挙のために
は、連続最適化よりも、むしろ、離散的性質
の使用が現実的であり、主要な結果はそちら
の方で得られている。 

具体的には、連続最適化分野への調査も継
続しながらも、観測誤差に対し安定な解の列
挙を実現するために全く新しい理論を開発
した。特に、「粉末指数付け」「観測誤差があ
る状況でのブラベー格子決定」「未知構造解
析」の 3つのステージで、新しい成果を得る
ことが出来た。前の二つの解析において有用
であった数学分野は、「二次形式の簡約理論」
と呼ばれる分野である。研究代表者が整数論
のバックグラウンドを持つため、この分野の
ツールを使用して証明なども行えることが、
当該研究においては非常に役に立った。「未
知構造解析」においては、信号処理などの工
学的知識と経験が有用であった。今後、改良
を加えていく上で、更に、新しい応用に出会
えることを期待している。 
 
４．研究成果 
当該研究において、理論と応用（ここでは、

ソフトウェアとしての実現)の両面で多数の
成果を得ることができた。これは、結晶学に
おいて、現代数学者にとってはそれほど難し
いわけでもないものの、他の分野の研究者に
とって困難となる問題が数多く蓄積してき
ている状況のために、新しい貢献を非常に行
いやすいことが関係しているように思う。 
まず、ブラベー格子決定、粉末指数付けに

おいて、当該研究の成果として得られた新し
い解析手法・ソフトウェアは、理論的庇護の
なさ、観測誤差への安定性、計算速度におい
て、現在、世界最良のものである。粉末指数
付けにおいては、C-type と呼ばれている簡約
理論の知られていない性質を用いて、観測誤
差に対応するための新しい理論開発を行っ
た[2]。さらに、整数論の応用として、解の
有限性の議論と、一意性をチェックするため
のアルゴリズムを与えるなど、この分野にお
いては多数の寄与を行っている[1, 3]。 
また、ブラベー格子決定においては、同じ

方法論に則って解析を行う限り、これ以上の
改善はできないことも論文中で示しており、
今後、長く使われる解析手法になると考えら
れる[4]。また、位相問題の全ての解を列挙
する未知構造解析アルゴリズムを開発し、理
論的にはほぼ完成しているものの、今後、実
用面の調査を続ける予定である。 
以上の成果に対し、2011 年に日本結晶学会

のポスター賞を受賞した。また、2011, 2014
年の第 23, 24 回国際結晶学会議において、
contributed speaker, invited speaker にそ
れぞれ選出された。 
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〔その他〕 
ホームページ等 
（各ソフトウェアのダウンロード用） 
 Conograph GUI 
http://research.kek.jp/people/rtomi/Con
ographGUI/web_page.html 
 
 Conograph CUI 
http://research.kek.jp/people/rtomi/Ins
tructionsConograph.html 
 
 Peak search program for Conograph 



http://research.kek.jp/people/rtomi/Ins

tructionsPeakSearch.html 

 

 Bravais lattice determination module 
for Conograph 

http://research.kek.jp/people/rtomi/Ins
tructionsBLDConograph.html 
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