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核磁気共鳴法（NMR）
核磁気共鳴法では物質の原子核に強磁場を印加し，ラジ

オ波で原子核を励起したときに得られるスペクトル（NMR
スペクトル）や，励起した後に信号が減衰する緩和現象
（スピン格子緩和，スピンエコー緩和など）を観測するこ
とで物質の内部のミクロな相互作用を調べることができる．

目的
核磁化が励起前の熱平衡状態に戻ってゆく過程（スピン格

子緩和）を指数関数

𝑚 𝑡 = exp −
𝑡

𝑇ଵ

でフィッティングすることで緩和時間𝑇ଵを抽出することが
NMR実験では行われる．スピン格子緩和時間𝑇ଵは金属的な
系の状態密度や半導体のエネルギーギャップなどと関係し，
理論と比較しやすい物理量である．

もし物質が複数の相に分かれていたり，いくつかの機構に
よる緩和が共存している場合には単一の指数関数でフィッ
ティングできない．この場合には複数の指数関数の和

𝑚 𝑡 =  𝐴 exp −
𝑡

𝑇


でフィッティングが行われるが，
・物質サンプルに存在する格子の乱れ
・データにのるノイズ
があるときに「何個の指数関数の和でフィッティングすべき
か」を客観的に決める手法が必要である．今回の研究ではベ
イズ推論の枠組みで適切な緩和成分の個数の決定，ノイズや
サンプルの不均一性の評価を行った．

→何個の指数関数？

手法・定式化
実験で得られる緩和曲線のモデルとして以下を仮定した．

𝑚 𝑡 =  𝐴 exp − 𝑊𝑡 ఉ + 𝐶



ୀଵ

・𝐴 は緩和振幅．事前分布は0 ~ 1.05の一様分布を仮定．
（※実験上の調整不足で𝐴 が1を超えることもある）
・𝑊 は緩和率（緩和時間の逆数） ガンマ分布の事前分布
を仮定．
・𝛽は結晶格子の乱れや粉末試料を使っていることに由来す
るサンプルの不均一性を現象論的に取り入れるための指数．
・𝐶はラジオ波照射前の磁化の測定誤差に由来するオフセッ
ト 事前分布はガウシアンを仮定

さらに，各時刻𝑡ଵ, … , 𝑡ேにおける観測データには独立なノイ
ズ~𝒩 0, 𝜖 が乗ると仮定し，緩和成分の個数K, 各種パラ
メータ，およびノイズ𝜖をベイズ推論する．モデルエビデン
スの評価や事後分布からのサンプリングには交換モンテカル
ロ法[1]を使用した．

数値実験
人工的に生成したデータで手法の性能を評価した．

生成データ：K = 3 Kの事後分布

パラメータ（緩和率・緩和振幅）の事後分布

実データ応用：硫化サマリウム（常圧）
半導体SmSのスピン格子緩和曲線のデータ[2]に本手法を

適用．このデータは指数関数ではうまくフィッティングでき
なかったが，これを格子の乱れのせいだと考えるか，複数の
緩和機構が共存していると考えるかが問題になる．

解析の対象となったデータ（100 K, 140 K, 200 K, 260 K）す
べてにおいてK = 1が選択され，指数関数からのずれは格子
の乱れだという結果になった．なお，この解析により抽出し
た𝑇ଵは半導体のギャップの評価するために使うことができ，
ほかの実験手法で見積もられたギャップと同程度になった．
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