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１． 本プロジェクトの研究の背景、目的、関係するプロジ

ェクトとの関係 

X 線自由電子レーザー(XFEL)利用によるイメージング

実験では、非結晶粒子の一瞬の姿をナノレベルで可視化

することができる。国内外の XFEL 利用によるイメージング

研究では、入射強度等の問題があるため、数 10 ナノメート

ルの生体粒子の姿を捉えることがこれまで実現できていな

い。XFEL 施設 SACLA では、ナノビームコヒーレント回折

イメージング装置 MAXIC-S を利用して XFEL 光を 100

ナノ以下に集光することで、微小試料のナノイメージングを

実現するという挑戦的な試みが行われている。本研究では、

計算機シミュレーションを援用することにより、S/N の低い

MAXIC-S 実験データを効率的に解析することを目的とす

る。具体的には、X 線結晶構造などの既知構造に基づき、

大量の回折パターンをシミュレートし、SACLA で測定した

実験データと比較することにより、実験データの質を判別す

るとともに、良質回折パターンを選別する。さらに、選別した

良質回折パターンを並列計算により効率的に解析し、2 次

元バイオナノイメージングを実現したい。 

 

２． 具体的な利用内容、計算方法 

本研究では、SACLAの利用実験に対応したランダムな

方位の複数粒子(1~4 粒子)からの回折強度パターンをシ

ミュレートした。その回折強度 I (k)（回折光子数の期待値）

は、次式で表せる。 
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M0, re, , d, kは、それぞれ入射光子数、電子の古典半径、

波長、サンプリング間隔、散乱角である。Rm,tm は、それぞ

れ XFELビームの視野内にある粒子mの方位回転行列、

重心位置である。P(k)は、ビーム振幅の空間分布のフーリ

エ変換であり、  は畳み込み積分を表す。式(2)で、fa(k), 

ra
0は、それぞれ原子aの散乱因子、 標準方位での位置で

ある。また、BG(k)は、試料ホルダからの背景散乱を表し、

試料なしの条件で、XFELを照射し取得したものを用いる。

シミュレーションでは、現実に近づけ、光子検出を表すため

式(1)にポアッソンノイズを加えた。XFEL光 1パルスでは、

3次元回折強度の Ewald球面上のスライスが検出される。

Rm,tm を、乱数を利用して生成し、複数の回折パターンシミ

ュレーションを実行した。今年度はリボソームおよびヘモグ

ロビンの結晶構造を用いて式(1)の回折パターンシミュレー

ションを行った。式(1)の計算は、検出器ピクセル(k)毎に

独立に行えるので、MPIを利用して並列計算した。 

 

３． 結果 

昨年度までに、SACLA の利用実験データにリボソーム

のシグナルが含まれている間接的な情報を取得出来てい

たが、S/Nが低いために良質データの選別が困難であった。

今年度はリボソームに加えてヘモグロビンの実験データも

取得し、シミュレートした回折パターンの特徴を比べたとこ

ろ、試料電子数と粒子の大きさには類似性が観られ、リボソ

ームやヘモグロビン由来のシグナルが検出できたと判断し

ている。しかし、回折パターンそのものの比較では、類似度

がそれほど高くなく、試料ホルダ上のリボソームやヘモグロ

ビンはX線結晶構造と異なる形になっていると推測される。

現在のリボソームおよびヘモグロビン単粒子からの回折パ

ターンを選別するための手法検討を行っている。 

 

４． まとめ 

HOKUSAI での回折パターンシミュレーションを援用す

ることで、SACLA の利用実験データ中に生体ナノ粒子か

らの微弱シグナルが含まれていることを確認した。 
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５． 今後の計画・展望 

SACLA の利用実験データから良質回折パターンを選

別するための手法開発を継続し、XFELによる生体単粒子

の 2次元ナノイメージングの実現を目指す。 

 


