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研究の背景

コヒーレントなX線の干渉を用いた回折画像技術 (Coherent X-ray Diffraction Imaging: CXDI) は分子のナノスケールの 2次元，3次元構造を知るため
の基本的な技術である．物体によって回折をうけたフォトンを受光して得られた画像は理想的には電子密度のフーリエ変換の強度，すなわちパワー
スペクトラムとなる．パワースペクトラムは位相情報をもっていないため，逆フーリエ変換を用いて元の電子密度を復元するためには，X線回折画
像から位相情報を回復する必要がある．この問題に対して，電子密度の疎性を用いたベイズ統計に基づく復元方法を提案した．
今，fxy ≥ 0 を分子の電子密度とする．ここでは2次元に射影された電子密度を考える．以下では座標は量子化されているとするすなわち x, y =

1, · · · ,M である．回折画像は量子化されたピクセル上の関数で f (x, y)のパワースペクトラム |F (u, v)|2に比例する．ここで F (u, v)はu, v = 1, · · · ,M
を周波数座標とする f (x, y)のフーリエ変換 Fuv = F (u, v)である．広く用いられている位相回復法は hybrid input-output (HIO)法 [1, 2]と呼ばれる方
法である．HIO 法では電子密度が非負値を持つサポート領域を定め，それ以外では fxy = 0 と仮定し，位相を繰り返しアルゴリズムによって推測す
る．HIO 法はノイズの小さい場合には有効な方法であることが確かめられている．

提案手法

現在，X線自由レーザー (X-ray free electron lasers : XFELs) と呼ばれる新たな測定技術が実用化されつつあり，これによって新たなタンパク分子の
構造解析法が実現されようとしている．これまでの方法ではタンパク分子を結晶化し，X線回折画像を得ていたが，XFEL による測定ではタンパク
単分子による回折画像を得られることが期待されている [3, 4]．これによって単分子による3次元構造の推定が可能となると考えられている．しかし，
単分子による回折画像は強度が弱いため，従来の位相回復法を用いることが難しい．図 1aはシミュレーションによる生体タンパク分子の電子密度
である．理想的な強度の回折によってパワースペクトラムが図 1bのように得られたとすると従来の HIO法によって電子密度を復元できる．しかし，
XFEL の回折画像は強度が弱く，各ピクセルで得られるフォトンの数は量子化されていると考えられる(図 1c)．このように低い強度の回折画像では
HIO 法による位相回復はうまく働かない．
この位相回復問題に対して我々は sparse phase retrieval (SPR)と呼ぶ方法を提案した [5]．SPR法は HIO法と異なり，サポート領域を仮定しない．

その代わり，ベイズ統計に基づく方法を用いる [6]．電子密度の疎性を仮定し，事前分布を定める．以下に方法を示す．Nuv を (u, v) ピクセルで観測
されるフォトン数とする．各 Nuv は非負の整数をとり，独立なポアソン分布に従うと仮定するのが妥当である．電子密度が与えられたときの観測の
分布は以下の通りである．

p(N |F ) = p(N |f ) =
∏
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Nuv!
, where N = {Nuv}, F = {Fuv}, f = {fxy}. (1)

疎性を持つ f の事前分布として π(f ) ∝
∏

xy exp(−ρxyfxy), ρxy ∈ ℜ+ と定める．事後分布を最大にするパラメータを計算し，MAP (maximum a

posteriori) 推定を行なう．SPR 法ではこの MAP 推定によって電子密度の推定値とする．
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疎性を仮定することにより，f の多くの成分が0 となる．この際，具体的にサポート領域を設定しなくてもよいことが重要である．また，どの程度
の疎性を仮定するかはρxy の値の大きさによって調整することができる．図 1d は SPR法によって雑音の多い回折画像から電子密度を復元した結果
である．HIO 法と比べ SPR 法が良い結果を与えている．
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(a) タンパク分子 Lisozyme の 2次元電子密度. (b) 理想的な回折画像． (c) 現実的な回折画像． (d) SPR 法によって復元された電子密度．


