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1. はじめに 

 あいちシンクロトロン光センターの粉末 X 線回折ビームライン BL5S2 は

二次元半導体検出器 4台をセットにした粉末回折測定装置を装備しています。

各検出器はゴニオメータ角度 2 = 25 deg.の間隔で設置されており、4台の

測定データを繋ぎ合わせることで、短時間で広い角度範囲の回折データを取

得することが可能です。検出器は DECTRIS 社製 PILATUS 100K(以下、

Pilatus)を使用しています。Pilatusは 172×172 m2の大きさのピクセルが

487×195 個並んだ二次元検出器で、検出面の大きさは 83.8×33.5 mm2 で

す。 

 Fig. 1-1 は実際の回折計の写真で、Fig. 1-2 はその模式図です。試料位置

を回転中心とする 2軸を中心に検出器を回転することで、最大で回折角度

2= ~130 deg.までの回折線を測定できます。また、カメラ長（試料位置か

ら検出面までの距離）が 340 mmの時には、Pilatus①を 2 = 0 deg.と 12.5 

deg.の 2つの回転位置のみで測定すれば、Pilatus①～④のすべてのデータを

つなぎ合わせることで 2= 0～90 deg.のデータを得ることが出来ます。Fig. 

1-3 は実際の二次元強度データで、白線は検出されたデバイシェラーリング

です。このデータを様々な幾何学的パラメータを基に円環平均して、一次元

データに変換します。本資料は、この一次元化方法について簡単に解説した

ものです。 

 
Fig. 1-1 回折計の写真 

  



 

Fig. 1-2 回折計の模式図 

 

 

Fig. 1-3 実際の測定画像 

 

2. 二次元強度データの一次元化 

当 BL では、Sulyanov らの方法に従って二次元強度データから一次元回

折強度を計算します[1]。この方法を拡張した名古屋工業大学・井田隆教授が

提唱する方法を用いて、強度補正および標準偏差を計算しています[2]。以下

に簡単な解説を記述します。詳細をお知りになりたい場合は、原著論文[1]お

よび[2]をご参照ください。 

 

Pilatus④

Pilatus③

Pilatus②

Pilatus①
試料

Gonio-2Θ

X線
回折線 12.5 deg.

L = 340㎜



2.1. 各強度ピクセルに対応する回折角度の導出 

 二次元強度データを一次元化するためには、データ上の各ピクセル位置に

対応する回折角度 2を計算する必要があり、それは次式から導かれます。 

cos2𝜃 =
𝐿 ∙ cos2 − 𝑥 ∙ sin2

√𝐿2 + 𝑥2 + 𝑦2
 

ここで、Lはカメラ長、2はゴニオメータ角度、(x, y)は光軸と検出面が直交

する位置までゴニオメータを移動させた時（例えば、Pilatus①では 2= 0 

deg.、Pilatus②では 2=25 deg.の時）に光軸と検出面が交わる点を原点

(Ox, Oy)とした時の各ピクセルの座標を示しています（Fig. 2-1）。これらに

加え、検出面を含む面内での Pilatusの傾き (deg.)と、Pilatusと検出器アー

ム間のねじれに起因すると考えられる 2補正係数 F を考慮しています。は

(x, y)座標系の変換に用います。Fは以下の式で定義される値です。 

2 =  2𝐸𝑛𝑐𝑜𝑑𝑒𝑟  + 𝐹 ∙ (2𝐸𝑛𝑐𝑜𝑑𝑒𝑟  −  20) 

ここで、2Encorderは測定時のエンコーダー値で、20は Pilatus①～④に対し

てそれぞれ 0 deg., 25 deg., 50 deg.および 75 deg.と定義しています。 

これらの幾何学的パラメータ(L、、F、Ox、Oy 等)は、BL セットアップ

時に LaB6 標準試料を異なる 2でそれぞれ測定して、Pilatus 毎にまとめた

二次元強度データを最小二乗フィッティングして導出します。なお、この導

出作業は BL担当者が BL調整時に行います。 

 

        Fig. 2-1 一次元化に必要な幾何学的パラメータ 



 

2.2. 各ピクセルの幾何学的強度補正 

 「1. はじめに」で述べたとおり、各ピクセル強度には以下のような幾何学

的な補正が適用されます[2]。 

（１）非球面補正 

 Pilatusは平面検出器であるため、検出器中心(2 = 0 deg.の時、ダイレ

クトビームが当たる位置)とその外側では試料からの距離が異なります。し

たがって、試料から検出器に到達するまでの空気による吸収を補正する必

要があります。検出器中心を原点とする任意のピクセル座標(x, y)と試料と

の間の距離 rは、 

𝑟 =  √𝐿2 +  𝑥2 +  𝑦2 

となり、空気の線吸収係数をとすると非球面補正係数 FNS(x, y)は 

𝐹𝑁𝑆(𝑥, 𝑦) =  
𝑟2

𝐿2
𝑒𝑥𝑝[𝜇(𝑟 − 𝐿)] 

                   =  
𝐿2 +  𝑥2 +  𝑦2

𝐿2
𝑒𝑥𝑝 [𝜇 (√𝐿2 +  𝑥2 +  𝑦2 − 𝐿)] 

となります。 

（２）斜入射補正 

 Pilatus は平面検出器であるため、検出器中心とその外側では回折光の

検出器への入射角が異なります。検出器中心を原点とする任意のピクセル

座標(x, y)における回折光の入射角 2 (x, y)は、 

cos 2𝜃(𝑥, 𝑦) =  
𝐿

𝑟
 

であるので、斜入射補正係数 FOI(x, y)は、 

𝐹𝑂𝐼(𝑥, 𝑦) =  
1

cos 2𝜃(𝑥, 𝑦)
=  

√𝐿2 +  𝑥2 +  𝑦2

𝐿
 

となります。 

 

（３）偏光補正 

 BL5S2は超伝導偏向電磁石からの水平偏向した光を利用しています。し

たがって、入射光軌道を含む鉛直面外への散乱に対しては偏光補正をする

必要があります。偏光補正係数 FP(x, y)は、 



𝐹𝑃(𝑥, 𝑦) =  
𝐿2 +  𝑥2

𝐿2
 

となります。 

 

以上より、各ピクセルの補正強度 Icorは上記補正係数を観測強度 Iに掛け合わ

せることで以下のように計算されます。 

𝐼𝑐𝑜𝑟𝑟 = 𝐼 × 𝐹𝑁𝑆(𝑥, 𝑦)  × 𝐹𝑂𝐼(𝑥, 𝑦)  × 𝐹𝑃(𝑥, 𝑦) 

          = I ×  
(𝐿2 + 𝑥2 + 𝑦2)3 2⁄ (𝐿2 +  𝑥2)

𝐿5
 

                  × 𝑒𝑥𝑝 [𝜇 (√𝐿2 +  𝑥2 +  𝑦2 − 𝐿)] 

 

 

 

 

 

 

 

 

2.3. 一次元強度と標準偏差の計算 

 二次元強度データを一次元化する時に、一次元データの角度間隔が十分に

大きければ、ある回折角に対応する二次元強度ピクセルは複数存在します。

例えば、当 BLの標準的な測定（カメラ長 340 mm、積算間隔 0.01 deg.）に

おいて、その値は約 60ピクセルにあり、算出される一次元強度はそれらのピ

クセル強度の平均値になります。実際の計算手順は以下の通りです。 

初めに Fig. 2-2の右表のような、積算角度間隔（Fig. 2-2では 0.01 deg.）

毎に並んだ 2θの二次元配列を用意します。配列の成分は左からそれぞれ回

折角（2）、ピクセル強度和（ΣInt.）、ピクセル強度二乗和（Σ(Int.)2）、足し

合わせ回数（N）、平均強度（I）および標準偏差（σ）です。その後、読み込

んだ二次元データの任意のピクセルに対して回折角(2pxl)を計算して、対応す

る回折角の行要素に補正したピクセル強度とその二乗を足し合わせ、足し合

わせ回数 Nをカウントアップします。この操作を（不良ピクセルを除く）全

てのピクセルに対して行った後、各行要素の平均強度（Ii）と標準偏差（σi）

を以下の式から計算します[1, 2]。 



𝐼𝑖  =  
(∑ 𝐼𝑛𝑡.)𝑖

𝑁𝑖
 

𝜎𝑖 =  √
(∑(𝐼𝑛𝑡. )2)𝑖 −  𝑁𝑖𝐼𝑖

2

𝑁𝑖(𝑁𝑖 − 1)
 

 

Fig. 2-2 積算手順 

 

 

3. 異なる二次元データ間の接続と接続例 

[1. はじめに」で記述したように、各 Pilatus は 25 deg.間隔で配置されている

ので、2が連続的となる一次元データを得るためには検出器間を補うような測

定フレームで得た二次元データを１つにまとめる必要があります。[2]では各フ

レームのデータをそれぞれ一次元化した後に重み平均を使用して接続する方法

が記述されていますが、当 BL では Fig. 2-2 の二次元配列に対象となる全ての

フレームのデータを積算して、一括で平均強度と標準偏差を計算しています。 

また、本測定装置はコリメータ上流に入射光モニタ用イオンチャンバを装備し

ており、各フレーム中の積算入射光強度を記録しています。その値は実験ホール

内気温などの要因により 2～3 %程度の変動が観測されます。そこで各フレーム

間で積算入射光強度が一致するように、以下のような式で積算入射光強度を規

格化して強度補正値 Iを計算しています。 

𝐼 =
𝐴0

𝐴𝑛
× 𝐼𝑛 



ここで、Anと Inはそれぞれ n番目の測定フレームの積算入射光強度およびピ

クセル強度を、A0は積算入射光強度の規格値で通常は 1番目の測定フレーム

の積算入射光強度値を設定します。 

Fig. 3 の上の画像は波長 1 Å の X 線で測定した粉末 CeO2標準試料の二次

元強度データで、カメラ長 340 mmで 2がそれぞれ 25 deg.、37.5 deg.およ

び 50 deg.の位置で撮影したものです。下のグラフは 3つのデータを上述の方

法により一次元化してつなぎ合わせたもので、グラフ中の黄色い四角は回折

角が重なり合う領域です。 
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(1) 2 = 25 deg.                   (2) 2 = 37.5 deg.                     (3) 2 = 50 deg. 

    

 

Fig. 3 CeO2標準試料の測定例 

以上



 


