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光電子収量分光（PYS）スペクトルから求められるイオン化ポテンシャルの導出について，数理的な自動

推定アルゴリズムを開発した．このアルゴリズムは，スペクトルデータと解析関数による最小化で得られる

残差を，平均絶対誤差及び平均平方根二乗誤差にて計算し，その比から解析関数が適用できる範囲（分析範

囲）を推定する．これまで自動解析の検証に利用した 87 個の検証データを用い，このアルゴリズムによる推

定を行った．これまでの回帰（最小二乗法）では 50%未満の正答率だったの対し，79％まで正答率が向上し

た． 
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We have developed a mathematical automatic estimation algorithm for deriving the ionization potential from 

photoelectron yield spectroscopy (PYS). The residuals between the regression line and the data obtained by the Fowler 

model were calculated by the mean absolute error (MAE) and the mean square root error (RMSE). The analytical range 

that the Fowler model can be applied is estimated by using the ratio of RMSE/MAE. The estimation was performed by 

this algorithm using the 87 verification datasets. The correct answer rate was improved to 79% than the conventional 

fitting (least square method) rate of less than 50%. 

 

 

1. はじめに 

半導体やその電極材料開発において，電子・ホー

ルが移動する価電子帯や HOMO のエネルギーレベ

ルであるイオン化ポテンシャル（IP）は重要な物性

量である．IP は，光電子収量分光法（Photoelectron 

Yield Spectroscopy (PYS)）にて計測したスペクトルの

閾値から求めることができる．（PYS は，試料に紫

外光を照射し，その紫外光のエネルギーを走査する

ことで，試料から放出される光電子数を計測する方

法である．）閾値は，Fowler の光電効果の理論[1]を

もとに，横軸に照射した紫外光のエネルギー，縦軸

に光電子放出量の平方根を取り，その傾きとバック

グラウンドとの交点から求めることができる．現状

では，解析者が一つ一つのスペクトルを見て閾値を

求めているため，解析に時間がかかるとともに，解

析者によるばらつきが生じ定量性，再現性に問題が
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ある．そこで，解析者に依存しない解析の自動化が

求められている．これまで我々は，機械学習と最小

二乗回帰（Fitting）による自動解析を実際の測定デー

タ（検証データと呼ぶ）を用いて，その推定性能を

評価した[2]．なお，検証データは 87 個であり，理

研計器社製 AC-3 装置にて測定を行ったもののうち，

材料名が公表可能であり，スペクトル解析により求

めた閾値（今後正解と呼ぶ）を含むものである．材

料の内訳は Au：31，Au 以外の金属：16，酸化物・

半導体：15，有機物：25 である．機械学習では，

Fowler の理論から計算したデータセットを Gradient 

Boosting（GB）及び，Random Forest（RF）に学習さ

せ予測器を作成した．測定データに対して，±0.3 

eV の誤差範囲で，80%以上の正答率を示した．一

方，Fowler理論の解析関数を利用した Fittingでの正

答率は 50％以下であった．Fittingの推定が正解より

も大きな値のものや，収束しないものが多数あった．

そのようなスペクトルでは，エネルギーが高い領域

で PYS 強度が非線形に増加することがみられ，そ

の値が影響したと考えられた．そこで，実際に高エ

ネルギー側のデータ点を削除したスペクトルによる

Fittingでは，正解に近い値を示す結果となった[3]．

本報告では，数理的に分析範囲（データ点の削除）

を推定するために，回帰分析における損失関数につ

いて検討し，その結果から得られた指標を用いて分

析範囲削減アルゴリズムを提案する．検証データを

用いてこのアルゴリズムによる推定結果を示す． 

 

2. 回帰分析における損失関数 

回帰分析とは，モデル関数をデータに当てはめる

ことによって，ある目的変数(y)の変動を別の変数

説明(x)の変動により説明・予測を検討するための

手法である．一般に回帰式は， y = f(x) + eと書く

ことができる．f(𝑥)はモデル関数，𝑒はモデルでは

説明できないデータとの差（残差）である．損失関

数は残差の大きさを表す関数で，モデルの予測精度

を評価することができ，この値が小さければより正

確なモデルとなる．回帰分析における代表的な損失

関数として平均平方根二乗誤差（Root Mean Square 

Error: RMSE とする）と平均絶対誤差（Mean Absolute 

Error: MAE）がある[4]．RMSE はもっともよく使用

される損失関数である．誤差を正規分布と仮定した

ときの最尤推定はRMSEを最小にする最小二乗法に

よる推定値と一致する．残差の二乗を取っているの

で，数理的には微分が可能であることから計算が容

易であるため多くの解析ソフトに実装されている．

一方，最小絶対誤差は，残差の絶対値を取りその合

計値が最小になるように回帰線を決める方法である．

この方法では，微分不可能である点が存在すること

により，アルゴリズムが複雑であることから解析ソ

フトにはあまり実装されていない．データ数が少な

い場合や，外れ値にあまり影響されない評価を行い

たい場合に用いられる．誤差をラプラス分布（正規

分布よりも裾野が広い）と仮定したときの最尤推定

は，最小絶対値法の推定と一致する[5]． 

 

3. 損失関数による評価指標 

回帰線が得られると残差について RMSE と MAE

の 2 つの方法で計算することができ，この比を取る

ことで，評価指標が得られる[6]．（詳細な導出式に

ついては，Appendix に記載する．）RMSE/MAE の

比が 1.25 以下の場合，回帰線は，真の値（モデル関

数）に正規分布のノイズが重畳されているモデルで

説明することができる．また，1.41 では，ラプラス

分布のノイズが重畳されているモデルで説明するこ

とができる．ここで，この比が1.41以上では，ラプ

ラス分布で仮定しているよりも大きな外れ値が存在

していると考えられる．ここで，回帰モデルで仮定

している関数では説明できない異なる成分が重畳さ

れていると仮定すると，この比を下回るように分析

範囲を制限していく方法が考えられる． 

 

4. 評価指標を取り入れた解析手法 

この評価指標を用いることで PYS スペクトルの

分析範囲を制限する新しい解析手法が考えられる．

これまで報告の通り[3]，最小二乗回帰による推定

が正解と大きくかけ離れる PYS スペクトルでは，

照射エネルギーが高くなるにつれ，非線形成分が増

えてくる．なお，Fowlerの解析式は，フェルミディ

ラック分布を積分しただけであり閾値近傍をモデル

化したモデルであるために，価電子帯構造などは，

考慮されていない[1]．この非線形な成分は，Fowler

のモデルに含まれていない成分と仮定すると，高エ

ネルギー側のデータ点を分析範囲から外していくこ

とが有効であると考えられる．分析範囲の削減の指

標として RMSE/MAE の比を利用し，この比が所定

の値以下になるまで回帰分析を繰り返し行い，分析

領域を絞っていく．なお実際には，上記で説明した

解析方法は原理通りにはいかない場合がある．今回

の仮定では，高エネルギー側のみの分析範囲から除

外しているが，低エネルギー側に大きなスパイクノ

イズが載っている場合や S/N比が極端に悪い場合な
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どでは，所定の比を下回らないことがある．その場

合，回帰分析における回帰の当てはまりの指標であ

る決定係数（Appendix 参照）を分析範囲削減前後で

比較して，決定係数が高い方を採用するアルゴリズ

ムも追加することでより安定的に解析することが可

能になる． 

分析範囲制限アルゴリズムは，まとめると以下の

通りである． 

（1）MAE または RMSE を損失関数として最適化

（最小化）により回帰線を得て，回帰線とデータ

との残差を MAE と RMSE にて計算し，その比を

求める． 

（2）その比が MAE による最適化ならば 1.414（設

定値），RMSE による最適化ならば 1.25（設定値）

とし，その設定値よりも大きい場合には，高エネ

ルギー側の測定点を分析範囲から除外し，再度回

帰計算を行う． 

（3）比が設定値以下になるまで（1），（2）を繰り

返し行い，設定値を切った時点での回帰パラメー

タを閾値として採用する． 

（4）（3）の方法では，低エネルギー側に大きなスパ

イクノイズが載っている場合や S/N 比が極端に悪

い場合などでは，いくら削減しても設定値を下回

ることがなく，解析値が不定になる．そのために，

削減の前後で決定係数を比較し，決定係数が高い

方の分析範囲とその時の回帰結果を採用する． 

 

なお，このアルゴリズムを用いた解析には Python

を用いた． 

 

5. 解析結果及び考察 

従来用いた Fitting 法（損失関数：RMSE，最小二

乗法）と損失関数を MAE で最小化を行ったもの（最

小絶対誤差法），上記アルゴリズムの分析範囲を削

 

 

Fig.1: Representative spectra and their estimation results (Fit_lsq, Fit_lab and Fit_ar) in the difference from the label. Fit_lsq: RMSE 

loss function, Fit_lab: MAE loss function, Fit_ar: analysis range reduction algorithm. The material name and the light irradiation 

intensity are shown in the title of the graph. The arrows in each graph indicate the energy values estimated by each model (the order 

of the arrows from the shortest to the longest is label, Fit_lsq, Fit_lab and Fit_ar). (color online) 
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減法（分析範囲削減法）による解析結果及び代表的

なスペクトルを Fig.1 に示す．グラフには，矢印で

それぞれの推定値を示し，一番短いものから

Label：正解，Fit_lsq:最小二乗法，Fit_lab:最小絶対

誤差法，Fit_ar:分析範囲削減法の値である．また，

Fit_ar の下に書かれている Rem は削減データポイン

ト数である．これまでの最小二乗法では，高エネル

ギー側の強度の影響を受けて，推定値が正解に対し

て高エネルギー側にある．一方，最小絶対誤差法で

は，高エネルギー側の値や閾値付近の値にあまり影

響されていないのがわかる．また，分析範囲削減法

では，損失関数として MAE を用いており，分析範

囲を削減したことにより MAE による分析結果より

正解にさらに近づいているのがわかる．分析範囲削

減法では，およそ 0.1 から 0.3 eV エネルギー範囲が

削減されていた（6.7 または，6.9 eV まで）．87 個

の検証データを用いて最小二乗法（fit_lsq），最小絶

対誤差法(fit_lab)，分析範囲削減法(fit_ar)による推

定結果と正解との差を table 1 に示す．参考までに

機械学習の結果についても合わせて記載する．GB

は Gradient Boosting，RF は Random Forest 識別機に

よる推定である．ここで正解は，解析者が一つ一つ

のスペクトルを見て手動で閾値を求めたものである．

そのため 2 つのずれが生じる．（1）手動で線を引い

て交点を求める際に生じるずれと，（2）複数の回帰

線が引ける場合における解析者の選択（解釈）によ

るずれである．特に選択によるものは，解析者の経

験などに大きく依存する．今回の検討データにも解

析者が自信をもって選択できていない値も含まれて

いる．これらのことを踏まえ，経験的に誤差範囲と

して±0.3 eV とした．自動推定手法（機械学習におい

ては識別機）では，スペクトルの形状のみで判断し

ているが，推定手法により正解とのずれが度合い異

なることがわかる．±0.1 eV のずれの範囲では，RF

が一番良いが，±0.2 eV ずれまで許容すると GBが一

番良い．Fit_lsq では±0.3 eV の誤差範囲に 47％で

あったのに対し，Fit_lab では，75％まで向上した．

Fit_ar では向上は僅かであるが 79％まで向上した．

一方で，機械学習の推定精度にはまだ到達できてい

ない．また，機械学習についても分析範囲を削減す

ると推定性能が向上することを報告している[3]．今

回のアルゴリズムにより，推定に関しては機械学習

に及ばないが，分析範囲についての指標が得られた

と考えることができる．今後，分析範囲削減アルゴ

リズムと，機械学習を組み合わせた自動解析システ

ムにより，人による解析の任意性を排除することに

より測定の定量化・高精度化を進めることができる

と考えられる． 

 

6. まとめ 

平均絶対誤差と平均平方根二乗誤差の比を利用し

た，モデル適用範囲を推定するアルゴリズムを提案

した．これまでの自動解析の検証にも利用した 87

個の検証データを用いて，このアルゴリズムによる

推定を行った．従来の Fittingでは 50%未満の正答率

に対し，79％まで正答率が向上した． 

 

7. Appendix 

7.1 平均二乗誤差（RMSE）と平均絶対誤差（MAE）

との関係[6] 

各実測値 𝑦𝑜𝑏𝑠,𝑖  に対する予測値 𝑦𝑟𝑒𝑔,𝑖の誤差の絶

対値を𝑟𝑖とすると，RMSE2および MAE2  は以下の

ように表される．(n はサンプル数)． 

 

Table 1.  A summary of the difference between label and estimation. Machine learning results (GB and RF) are also shown for 

comparison. The verification data measured by AC-3 instrument manufactured by Riken Keiki Co. are 87 datasets (Au: 31, Metals 

except for Au:16, oxide · semiconductor: 15, organic: 25). 

 

 

Model
Difference between label and estimation

d≦±0.1 ±0.1<d≦±0.2 ±0.2<ｄ≦±0.3 ±0.3<ｄ≦±0.4 ±0.4<ｄ≦±0.5 ｄ>±0.5 d≦±0.3 (%)

Fit_lsq 28 11 2 5 2 39 47.1% (41/87)

Fit_lab 50 12 3 6 7 9 74.7% (65/87)

Fit_ar 50 13 6 5 7 6 79.3% (69/87)

GB 45 25 8 6 2 1 89.6% (78/87)

RF 53 13 5 8 5 3 81.6% (71/87)
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𝑟𝑖 = |𝑦𝑜𝑏𝑠,𝑖 − 𝑦𝑟𝑒𝑔,𝑖| 

RMSE2 =
∑ 𝑟𝑖

2𝑛
𝑖=1

𝑛
 

MAE2 =
(∑ 𝑟𝑖

𝑛
𝑖=1 )2

𝑛2
 

ここで，RMSE2とMAE2の差を考える．rの分散

𝑉𝐴𝑅(r)は，二乗の平均と，平均の二乗の差から計

算できることから， 

RMSE2 − 𝑀𝐴𝐸2 = 𝑉𝐴𝑅(r) 

となる． 

rは，0 以上の値しか取らないので， rの平均 

(𝑀𝐸𝐴𝑁(r) )が 𝑀𝐴𝐸に等しい．従って，𝑀𝐴𝐸  に対

する 𝑅𝑀𝑆𝐸の比は以下のようになる． 

𝑅𝑀𝑆𝐸

𝑀𝐴𝐸
= √1 +

𝑉𝐴𝑅(r)

𝑀𝐸𝐴𝑁(r)2
 

ここで，誤差が平均 0, 標準偏差 𝜎の正規分布に

従う場合について考えると，誤差の絶対値の分布は

正規分布の絶対値の分布となることから，確率密度

関数(pdf) は， 

r ≥ 0の時 

pdf(𝑟) = 2 ×
1

√2𝜋𝜎
𝑒𝑥𝑝 (−

𝑟2

2𝜎2
) 

r < 0の時 

pdf(𝑟) = 0 

となる．pdf から期待値（平均値）MEAN(𝑟)及び，

分散VAR(𝑟)は以下のようになる． 

MEAN(𝑟) = ∫ 𝑟
∞

0

× 𝑝𝑑𝑓(𝑟) 𝑑𝑟

= ∫ 𝑟
∞

0

×
2

√2𝜋𝜎
𝑒𝑥𝑝 (−

𝑟2

2𝜎2
) 𝑑𝑟

= √
2

𝜋
𝜎 

 

VAR(𝑟) = ∫ 𝑟2
∞

0

× 𝑝𝑑𝑓(𝑟) 𝑑𝑟 − (MEAN(𝑟))
2
 

= ∫ 𝑟2
∞

0

×
2

√2𝜋𝜎
𝑒𝑥𝑝 (−

𝑟2

2𝜎2
) 𝑑𝑟 − (√

2

𝜋
𝜎)

2

= (1 −
2

𝜋
) 𝜎2 

 

以上を用いると，𝑀𝐴𝐸に対する𝑅𝑀𝑆𝐸の比は， 

RMSE

𝑀𝐴𝐸
=

√
1 +

(1 −
2
𝜋

) 𝜎2

(√2
𝜋

𝜎)

2 = √
𝜋

2
~1.253 

 

となる．当てはまりの良い回帰の時には，正規分

布に従うようなノイズのみが誤差として残る． 

正規分布よりも裾野分布幅が広い，誤差が平均 

0 ，分散 2𝜙2のラプラス分布に従う場合について

も同様に考えると，誤差の絶対値の分布はラプラス

分布の絶対値の分布となることから，確率密度関数

pdf は， 

r ≥ 0の時 

pdf(𝑟) = 2 ×
1

2 × (2𝜙2)
𝑒𝑥𝑝 (−

𝑟

2𝜙2
) 

r < 0の時 

pdf(𝑟) = 0 

となる．pdf から平均値（MEAN(𝑟)）及び，分散

（VAR(𝑟)）は以下のようになる． 

MEAN(𝑟) = ∫ 𝑟
∞

0

× 𝑝𝑑𝑓(𝑟) 𝑑𝑟

= ∫ 𝑟
∞

0

×
1

(2𝜙2)
𝑒𝑥𝑝 (−

𝑟

2𝜙2
) 𝑑𝑟

= 2𝜙2 

VAR(𝑟) = ∫ 𝑟2
∞

0

× 𝑝𝑑𝑓(𝑟) 𝑑𝑟 − (MEAN(𝑟))
2
 

= ∫ 𝑟2
∞

0

×
1

(2𝜙2)
𝑒𝑥𝑝 (−

𝑟

2𝜙2
) 𝑑𝑟 − (2𝜙2)2 = (2𝜙2)2 

 

𝑀𝐴𝐸に対する𝑅𝑀𝑆𝐸の比は， 

RMSE

𝑀𝐴𝐸
= √1 +

(2𝜙2)2

(2𝜙2)2
= √2~1.414 

となる．さらに，1.414 を上回る場合は，ラプラ
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ス分布を仮定した分布よりも大きな外れ値が存在す

る． 

 

7.2 決定係数 

決定係数の定義[7]は， 

𝑅２ = 1 −
∑ (𝑦𝑖 − 𝑓(𝑥𝑖))2𝑛

𝑖=1

∑ (𝑦𝑖 − 𝜇𝑌)2𝑛
𝑖=1

 

を用いるのが一般的である． 

ここで，𝑥𝑖 , 𝑦𝑖はデータ，𝜇𝑌は𝑦𝑖の平均，𝑓(𝑥𝑖)は

予測式を表す．また，決定係数は別の表現をすれば，

R2=1-(残差変動/全変動)である． 

なお，全変動（総変動とも呼ばれる）はデータが

そもそもどれくらいばらついているか表す指標であ

り，残差変動は，予測式（回帰モデル）と実測値と

のずれの二乗和でモデルからのずれを表す指標であ

る．従って，決定係数は，予測式の精度（予測式に

よってデータをどれくらい説明できているか）を表

す値である．決定係数は，最も当てはまりが良い場

合（残差変動が 0）では 1 になり，1 に近いほど良い

当てはまりを示すことになる．一方で，全変動と同

じ程度の悪いモデル（例えば𝑓(𝑥𝑖) = 𝜇𝑌）の時は 0 と

なり，または，それよりもっと悪いモデルの場合に

は負の値を取ることもある． 
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査読コメント，質疑応答 

査読者１ 鈴木峰晴（SA コンサルティング） 

 

大気中光電子収量分光法（PYSA）による閾値を測

定値と解析関数の誤差の統計的な扱いに より，機

械学習の推定精度に近い正答率を求め得ることを述

べている．指数関数的な計測デ ータの閾値を求め

るのに，人為的な任意性を排除する解析方法である．

PYSA のみならず， 他の分光手法への応用も考え

られ，JSA 誌として掲載することを勧めます．な

お，読者の 理解を深めるために，下記のコメント

をさせていただきます．  

  

[査読者 1-1] 

適用対象材料について Au：31，他の金属：16，

酸化物・半導体：15，有機物：25 を本検討の検証

データとしたとのことであるが，同一の評価指標で

議論できるということは，材料依存性が 低い手法

であることを意味しているのでしょうか．  

 

[著者] 

評価指標は 2 種類の損失関数の比ですので，これ

については，数理的なモデルであり材料の依存性は

ないと考えられます．残差を求める際の回帰関数

（解析モデル）については，唯一確立している解析

モデルが Fowler 関数であることから，第一にこの

関数で様々な材料に適用しているのが現状です．

Fowlerの単純なモデルによる当てはめを行ったうえ

で，そこからのずれについて，議論することにより，

材料独自の性質やモデルの構築ができると考えられ

ます． 

 

[査読者 1-2] 

分析範囲削減法について 高照射エネルギーでの

非線形成分が正答率を下げることになり考案した分

析範囲削減法では，0.1 から 0.3 eV のエネルギー

領域（照射エネルギーで 6.7 から 6.9 eV）が削減

されていたとのこと．これは閾値基準では，どの程

度のエネルギー領域に対応するのでしょうか．言い

換えると，閾値より高エネルギー側でどの程度の測

定領域があれば正答率を高めることになるのでしょ

うか．  

  

[著者] 

今回提案した手法は，測定されたデータから，分

析に使用可能な領域について絞り込むものです．
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「閾値より高エネルギー側でどの程度の測定領域が

あれば正答率を高めることになるのでしょうか．」

とのご指摘に対しては，この手法からでは，評価指

標が設定値を超えない範囲ということになると思い

ます．設定値の範囲を超えるとノイズ以外の成分が

入ってきていると考えると，仮定したモデルからの

ずれが大きくなると考えられます． 

 

[査読者 1-3] 

自動閾値検出の可能性について 検証データの数

とともに対象材料の種類を増やすことにより，より

真値に近い閾値を 自動的に求めることができる可

能性があると考えられますか．  

 

[著者] 

「真値」というものどう定義するかが難しいですが，

検証データとその付加情報（材料，処理方法，表面

状態など）が集まることにより，統計的にこの範囲

が尤もらしいということは，言えるかもしれません．

そこから，新しいモデルの構築ができれば，「真値」

というものに近い自動解析ができる可能性があると

考えられます．一方で，仮に検証データが集められ

たとして，そこから，仮の基準として同じ方法で，

閾値を求めなければなりません．その際にこの手法

は，活用できると考えられます． 

 

査読者 2 井上雅彦（摂南大学） 

[査読者 2-1] 

本論文で提案されている分析範囲を推定する手法

を用いることで閾値推定の正解率が大きく向上する

ことが示されています．表面分析技術への貢献は大

きく，JSA に掲載する価値があると思います．論文

をより分かりやすくするために，以下の内容を補足

していただくことを提案しますのでご検討ください． 

正答率として，「正解」からのズレが±0.3 eV 以内

に入る割合として定義されております．この評価の

基準となる「正解」はスペクトル解析により求めた

値とのことですが，一方でスペクトル解析により求

めた値には解析者によってばらつきが生じるとも書

かれています．今回用いられた実測データに対して，

この解析者によるばらつきはどのくらいになります

か？ そのばらつきと自動推定値のばらつきとの比

較について，そのあたりの考察を定量的に補足記載

していただくと，人による解析に対する自動推定手

法の客観性および有用性をより明瞭に示すことがで

きるのではないかと思います． 

 

[著者] 

解析者による定量的なばらつき（ラウンドロビン

試験のような）の計測・評価は行っておりません．

解析者の線の引き方のばらつきには，2 通りあると

考えられます．閾値を境に 1 次関数的に強度が増加

するスペクトルでは，解析者の線の引き方のばらつ

きは 0.1 eV以下であると考えられます．一方で，論

文図 1 に示されているようなスペクトルの場合，複

数の線の引き方があると考えられます．その際，人

による知識や信念によって，どの線を選ぶかが変わ

ってきます．（例えば，表面の状態から判断して構

造的な乱れの成分を加味して少し低めの方を選ぶと

考えるか，変曲点を抜けたところを選ぶか．）この

ような外挿線を引く解析（例えば，紫外可視分光に

おけるバンドギャップ，I-V 測定など）では，解析

者による繰り返し誤差，解釈（経験）による誤差が

含まれており，それ等をまとめて，本論文での誤差

の検討として 0.3 eVとしたところです．また，機械

では，人間が判断するような付加情報が全くない状

態でスペクトル形状のみから判断しています．機械

による解析手法によるずれの度合いについては表 1

に示されています． 

ご指摘のことを踏まえ，解析結果及び考察の章に

以下の文章を追記いたしました． 

「ここで正解は，解析者が一つ一つのスペクトルを

見て手動で閾値を求めたものである．そのため 2 つ

のずれが生じる．（1）手動で線を引いて交点を求め

る際に生じるずれと，（2）複数の回帰線が引ける場

合における解析者の選択（解釈）によるずれである．

特に選択によるものは，解析者の経験などに大きく

依存する．今回の検討データにも解析者が自信をも

って選択できていない値も含まれている．これらの

ことを踏まえ，経験的に誤差範囲として±0.3 eV と

した．自動推定手法（機械学習においては識別機）

では，スペクトルの形状のみで判断しているが，手

法により正解とのずれが度合い異なることがわかる．

C0.1 eV のずれの範囲では，RF が一番良いが，±0.2 

eV ずれまで許容すると GB が一番良い．」 


