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北海道大学二：£学部研究報告

第107号　（昭和57年）
Bulletin　of　the　Faculty　of　Engineering，

　Hokkaido　University，　No．　107　（19．　82）

ESR　Imaging用ソ　フ　トウエア

　　大　野　桂　一＊

（昭和56年9月30H受理）

Software　fer　ESR　lmagiRg

　　　　　Keiichi　OyiNo＊

（Received　September　30，　1981）

Abstract

　　　In　the　measurement　of　ESR　lmaging　under　moderate　magnetic　gradients　which　do

not　reduce　SN　ratlos　greatly，　the　observed　spectra　must　be　deconvoluted　to　become

distributions　of　paramagnetic　species．　lt　is　also　necessary　to　use　the　deconvoiution

precess　for　ESR　lmaging　on　hyperfine　splieted　patterns．　ln　addieion，　Abel　inversion　is

necessary　to　obtain　radial　distributions　regarding　paramagnetic　species　in　cylinder

shaped　samples．　For　these　purposes，　some　programs　were　compiied　to　perform　data

acquisitions　and　deconvolution　processes　to　evaluate　their　reliabilities　and　errors．

From　the　results　it　was　found　tliat　tkese　programs　were　well　designed　and　compiled

for　sttccessful　ESR　lmaging．

1．序 論

　　100gauss・cm－a前後の磁場勾配を用いてESR王magingを測定しようとすると，たとえもとに

なるスペクトルが1本線であってもdeconvolutionが必要となるしPそれが超微細獺互作用により

数本以．上に分離されたスペクトルであれぽ，必ずdeconvolutionを施さねばならない9｝むしろ一．．一．一般

のESRスペクトルは後者の場合が大部分である。以上のようにしてdeconvolutionを施して得ら

れたスペクトルでも試料が円柱状試料であれぽ，さらにAbel変換が必要になる。このようなデー

タ処理はすべて電子計算機で行われるので，そのためのプ1；nグラムを作成し，またそのブ；・グラ

ムによるデータ処理の信頼性，誤差等を評価するためのブPグラムをも作成する。

　deconvolutionの概要を述べると，磁場勾配下でのスベク｝・ルをg（x）とすると，g（x）は静磁場

下でのスペクトルh　（x）と，常磁性種の分布を表わすノ（X）のたたき込まれたものである。ここで

Xは磁場の強さを表わす。すなわち

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　9（x）漏∫二h（x）ブ（x－x’）　dx’　　　　　　　　　　（1＞

よく知られているように，式（1）のFourier変換した関数は，それぞれの変換された関数の積で表現
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66 大野桂．一 2

される。

　　　　　　　　　　　　G（le）　＝H　（le）　・／　（／e）　（2）
実験で得られるものはg（X）とh（X）で，すなわちG（le）とH（le）が得られる。

　問題は遅　ま（k）をG（le）に乗ずる際に起る。一一一般にげ（le）i！i　l／－1（々）をinverse　filter　function

と呼んでいるが，H（le）の高周波成分は急激に滅少するため，その逆数は非常に大きくなる。換言

すると，W（fe）はG硫）の高周波成分を強調する働きをする。ところで，実際にESRスヘクトル

を測定する立場から見ると，g（X）の雑音成分は高周波成分がほとんどであるため，　W（々）をそ

のまま」，／　一i（／e）としてdeconvolutionすることは不可能である。したがって∫ノ”1（／e）を変形して高

周波成分を抑えるように璋⑭）を決めてやる。しかしどのようにして，どの程度変形するかとい

う点で人為的因子が紛れ込む可能姓がある。

　次に問題となることはFourier変換がすべての関数を垂1三確に表現し得ないことである。すなわ

ち計算機で演算を行う際にはdiscrete　Fourier変換を用いることから，変換の積分操作ぱすべて

有限項の和で近似される。したがって鋭い三角形，直線，不連続線などは正確に表現出来ない。

この点を敬善するためにもW（／e）を変形する必要がある。

　本報では実際のデータ観測および波形処理のためのブ1＝グラムの作成，レF（々）改善およびその

最適条件の決定法，そして最後に．L記のフIUグラムにより発生する誤差の評価について報告する。

2．Imagingのためのデータ処理とプmグラミング

　通常のESRは磁場変調をかけて，位掘検出器（Phase　Sensitive　Detector）により共鳴吸収

曲線の1次微分を観測している。この1次微分形のデータに，そのままdeCOflvolutionの処理を行っ

ても差支えないが，空悶分布ノ（κ）と吸収曲線h　（x），g（X）との関連を調べるには1次微分でない

方が比較し易い。もし1次微分形で取扱いたい時は，8（x）とh（x）の両方を1次微分形で取扱えば

良く，この場合得られる関数ノ（X）は，吸収曲線で得たものと同一…の関数となる筈である。ここで注

意しておきたいことは，後で議論さkるSN比はすべて積分された吸収スヘクトルに対するもので

あって，一般に積分操作を行うことは1桁以上SN比が増加する。したがって最適条件を決める

場舎に用いるSN比は微分形でぱより小さな値で良くなる。

　実際のコンピュータへのデーータ入力はdigitizerにより行われるが，そのままでは不等間隔デー

タなので，1024点の等間隔データに変換する。その後データぱスム…ジングがかけられる。均一磁

場下でのデータをh（X），磁場勾配下でのデータをg（κ）に入力する。g（X），　h（X）は変換を施さ

れてG⑭），H（le）になりストアされる。　G（le）は9（x）の位置情報（位相）を保存するために複

素数の型で保存されるが，五1（le）は位相成分が不必要なために絶対値として保存される。κ＠）ぱH

（0）で正規化され，H”i（fe）が計算されて，　W＠）に移される。線型がGaussianかLorentzianか

により14f（le）の改善は異ってくるが，前出ではexp（δ1e2），後者であればexp（δ1　k　Dσ）関数が

W（k）に期待される。

　W（々）の改善方法は，Gaussian線型であれば，罪⑭）＝＝・7を満すkを々。とすると，

　　　　　　　　　　　　kb＝　（／n7／6）　’i2　（3）
で決定される。したがってγが与えられれば，島の鰹は自動的に決まる。これは周波数島以上で，

W（k）を一…定値γにすることを意味する。

　この処理だけでは低周波成分の改善がなされないのでさらに

　　　　　　　　　　　　ん1罵ε　lfO　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（4）



3 ESR　in〕agil19∫潤’ノフ　トゥー：T・一ア

　　　　　　　　　　Start

Single　Lorentzian

Initial　set

　Parame－

　　　　ters

　read　in

　Spectrum
　　data

read　in

Conversion

　　into

IO24　points

Smoothing

　　FFT
h｛x）一一’H｛h）

　g（x）一G（h）

　　　Multii

　　plicity

　　　Line－

　　　shape

Single　Gaussian

Determina－

tion　of　kakl

　Generation
of晒！㈲

　　1一，orentzian

Separation
of　1了（左＞　into

exp　and　cQs

Generation
of　W（k）

Hypertine　pattens

　　　　　　　　Gaussian

　　　　　　　Separation

　　　　　　　of　1ノ（ん）　into

　　　　　　　exp　and　cos

　　　　　　　Generation

　　　　　　　o£W（ん）

Determina－

tiOn　of紘ゐ1

Generation

of　W（k）

　　　IFFT
G（k）・w（た｝→ノ（x）

Sm・・tわing

XY－piotter

StOP

國一1．　II）econVoiution『＝プ1’＝．グラムσ）フTU一．・．．’・チ・t．・…ト

67



68 大野桂． 4

なるle、を，島のかわりに用いる。結局，γとεの2パラメータによりW（々）を改善することになる。

γとεは，後述されるアL＝グラムによりSN比を変化させて求められた最適条件の値を用いる。

　Lorentzian線型の場合もま・）たく同様の処理を行って1・F（／e）を得る。

　超微細相互作用により分離されたXヘクトルの時は，その観湖スヘクトルからただちに相二互作

用による分離幡φが得られるが，この場合H（le）は核スビンー％の核がmケあるとすると

　　　　　　　　　　　　H（le）　一一　exp　（一　61e2）　．　cosM　（rrdi　r／AJ）　（．r））

で表わせるので，exponent部分とcosine部分を分離することが可能になりδが求められる色｝ここ

で，Nはデータ数，　r＝1，2，……IVである。以降は単一．一線型の場合に準じて処理し，再びcosine

部分を乗じて改善した1・Y（le）を得る。

　以上のようにして得られたW（le）をG（k）に乗じて，逆Fourier変換を行いブ（めを得て，　XY

プロッターに出力する。

　図1に上記の過程を行うため4）フT・一・チャ…トを示す。読込むべきパラメータは線型（Gaussian，

Lorentzian），均一磁場でのスヘクトルの多重度（単一線多重線）およびγ，εの最適値である。

別途に読込んだスペクトルデー・一一タ8（A’），ノ～（x）は比例内挿法により等間隔の1024点にデータを直

す。またスムージングとして移動平均法を用いて

いるが，特に不規則雑音に対しても効果的であり，

かっ波形の歪みも出来る限り抑えるために，重み付

き移動平均操作をdeconvolutionの前後で行って

いる。Fourier変換のブPグラムとしてぱFast

Fourier　Transform（FFT）のライブラリー‘‘

COOL”を使用している。

3．円柱状試料に対する動面密度分布を

　求めるプ日グラム

　円柱状試料の場合で常磁性種の分布が動径のみ

の関数であることが期待される時，例えば低しET

放射線照射により生成する活性種の分布のような

場合は，試料を回転しても新たな情報量は得られ

ない。この場合にぱAbel変換を用いて解析出来

る。すなわち，図2において

P（・）イ農ン（x・・y）dy＝＝・∬。肇警・・）

のようにスペクトルP（めが表わされるが，この時

密度関数プ（わは

　　f（・）一一∬（瓢y））万弩（，）

となる。ここでdは試料の半径である。式（7）をAbel

inversionと呼ノ藍。

　ここでは本質的にはAbel変換と同等の意味を
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　　　（b）∫≧に寄与する密度プ（ノ）の面穫（重

　　　率）△1～ガ」
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持っているが，多少異なる方法での　　　　YStff／

プmグラムについて述べる。今，スヘ

クトルを動径の分割数ア2で表わした

とすると，ある動径分割量t・vに入っ

てくるスペクトルの大きさは，r．Vを

厚さとする板に含まれる常磁性種に

よる吸収の積分量ハである。P，に寄

与する〆（わは板に食まれるf（r）の

面積に比例する。この面積△妬を図2

（b）の如く近似し重みとする。実際に

計箪する時は，最外殻Pnより始める

と，1）nはf（n）のみによるから直接∫

（lz）ぱ求められる。次の！）n　．．　iはf＠）

とf（ηヨ）より成るからすでにf（1？）

は既知であるので〆＠一1）は計算出

類洲軽鴨㌧覧∴孫　盃
求められる。△妬を近似せず正確に面
　　　　　　　　　　　　　　　　図一3　．章動密度分布
積を求めて計算したが大きな変化は　　　　を求めるフ

なかった。　　　　　　　　　　　　　　　T’　h”チャ…ト

　プ｝＝グラムとしては，図3に示すようにまずdigitizerを

用いてデータを入力し，1024点の等三星データに直す。次

にスムージングを施した後，まずf（1・Z）より計算し，すべて

のf（わが求まったら，y軸について鏡映操作し，最後に再

びスムージングを行って，XYブlnッターに出力する。

欄
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　プログラム

g（x｝＝
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　　　yesNoise

no Subroutine

“Noise”

　前の章で述べられたdeconvolutionの過程で，どの位理想

の空間分布に近づけられるか，調べることは大切である。また

これを定量化することによりε，γ等の最適条件が決定娼来

る。以上の目的のために理論的に仮定して合成した空間分

布関tw　isyn（x），とこれも線型を仮定して合成する均一磁場下

でのresponse関数h（x）を発生させ，その後両者をconvo－

luteさせて得た関数9（κ）をもとにして，第2章のdeconvo－

lutionの処理を行う。しかる後に得られた漏C（X）とisyn（X’）

を比較する。両者の誤差の目安として下記のRを定義する。

図一4　Deconvolution　プログラム

　　　の精度および誤差評価のため

　　　グラムのフロー・チャート

副番（isyn（の一舟（の）・／加（の｝÷， （6）



7e 大野桂一一

tlとbはみア。σ）≠0となる境界の前後にそれぞれ

11（のの半値幅を加えたデータ点番号である。その

理由は，　deconvolutionひこよって．fdec（i）にはかなり

の雑音がスペクトルに含まれるので，面積を求める

時，ノ鑓（わの存在しない領域を含めた領域について

行うと自的に合わなくなる。そこで積分0）領域は

一と記の如くに仮定する。またFFTの処理後ぱスヘ

クトルの強度について何の保証もしていないので，

idec（わとノSyn（i）を比較する際には両者の面積が等

しくなるようにノε勲（わを調整する。

　ん遡（x）としては，Fourier変換に対してもっとも

厳しい条件を備えた矩形関数と，比較的ゆるやかな

条件を備えた半円形を仮定する。前者はある領域

で常磁性種が一様に分布している場合を意味し，

後者は分布密度が…．様でかつ円柱状試料の場合を

意味する。勿論，線型はGaUssianとLorentzianを

用いる。雑音がノ。y。（めに必要な場合は実際にESR

装置で雑音のみを観測し，データ入力したものを

用いる。厳密にいえば雑音の特性も考慮しなくて

はならないが，簡潔にするためと，実際に観測し

ているスヘクトロメーータによる雑音の特性が重要

であるために上記の雑音データを用いた。なおSN

比に用いる雑音の振幅は2乗平均0）平方根を計算

し，　これを用いる。

　εを変数としてRの変化を調べるために　W硫）

を改善するためのプログラムとRを計算するブμ

グラムはサブルーチン化しておく。また雑音に関

するプログラムもサブルーチン化した。図4は全

体のフロー・チャー一一ト，図5はサブルーチン・ヅ

ログラムのフロー・チャートを示す。

5．プログラムの実行結果と検討

　図6は6MD2SO4／D20溶液を77　Kで円柱状試

料に成型し，それにγ線を3MRad照射した試料に

ついて，ESR　Imagingを施したスペクトルである。

h（x）に対応するスヘクトルは捕捉重水素の3本線

のうちの1本線を用いた。したがってこの場合ぱ
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　　　結試料中捕捉重水索の∂のESR
　　　Imagin9（a＞了滋f易夕～癩己rlぐて｝のD，の3本

　　　線中高磁場線のESRス’・クトル，（b＞

　　　deconvolution子麦¢）ンL一＼ク　トノし，（c）動

　　　径密度分布

単一線型スペクトルの取扱いを行った。図6（a）はこの1回線と分布関数がたたき込まれたスヘク

トルである。また（b），（c）はそれぞれdecOI】volut｛Onを施した後，および動径密度分布に変換した後

の各スペクトルである。このような円柱状試料，すなわち半円状スペクトルの場舎，見た目には
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図一8　　．辱1’．．．．．．．．．・Lorentziaii線、乏製ク）i笏饗穿al）deconvo．

　　　k…t．iol、の誤藁ノ～＝とε

それ程顕著なdeconvolution効果は現われない。図7はdecolwolutionブT＝グラムの誤差評価を行

う各段階での結果を示してある。図7（a）は分布関数ノ。y。（κ），（b）は均一…磁場でのxベクトルh（Af），

（c）はみ，。、（x）と1～（x）のたたき込まれたxヘクトル，（d）は改講産が行われたVI／（le），そして（e）はdeconvo－

lutio：｝が施されたスヘクトルルθc（x）である。図8は入力パラメ…タε，γの最適条件決定のために

εを変数にしてRを計算し，プ1・ッi・した幌を示している。

　Abel変換の働きをするヅT・1グラムに，一一様密渡を持つとした計算データとそれをdigitizerを通

して入力したデ…タに対する結果を鵬9（a），（b）に示す。これを見ると急激な立上りを示す両端に
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　　　　　　　　　　　　　　（a）　（b）
　　　　　　　　　　図一9　動径密度分布を求めるソI」グラムの合成データ入力に

　　　　　　　　　　　　　よるチュニック
　　　　　　　　　　　　　（・）均．．．増給の円柱才1統制として計算した数f［睦そのま

　　　　　　　　　　　　　ま入力，（b）digitizerを通して入力した場合

おいて，大きい誤差が生じる可能性があることがわかる。また中央部の勾配がほ1ま零に近い頂上

附近にも，特にdigitizerを通したりした場合のように，わずかな雑音が存在するデータであるとそ

の雑音が強調される。これはプログラムを考えると明らかになるが，求めるf（1）が，f（i－1），……，

f＠）までの寄与・を差引いたPiの数緯を，f　（i）に対応する面積で割るわけであるが，頂i二附近では

f（ノ～），……f（i－1）の誤差が累積することが原凶の1つであろう。また両端の急激な立上りに苅し

ては，はなはだ近似が悪くなり大きなオーバーシュートが見られるようになるのであろう。しか

しこの2点については今後より詳しく調べ，改善を考慮していかなくてはいけない。

6．結 論

　ESR　Imagingを実行するためのソフトウェア，すなわちデータ取込み，　deconvolutionのプロ

グラムを作成することが出来た。この一7’　1・・一グラムの誤差あるいはinverse　filter関係の改善のため

のパラメータε，γに対する最適条件を決定するためのプログラムを作成した。さらに円柱状試料

に際して必要になるAbe王変換の働きをするブ；・グラムを作り実行した。このブ1・グラムはスヘク

トルの急激な変化，すなわち立．しりの激しい点において必ずしも妥当でない変換を行うことと，頂

．．ヒ附近の誤差が累積し易い領域で，誤差が大きくなり易い特性があることが明らかになった。この

特性の詳しい解明と除去，またAbel変換そのもののブrrグラミングの作成は今後の課題である。
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