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(b) RMC
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3

3次元散乱パターンの一般的な定義

この分布関数   (x, y)を2次元フーリエ変換することで、2D–USAXS実験から
得られる2次元散乱パターンが計算できる。

2D–USAXS実験から得られる2次元散乱パターン (qz = 0)

x方向の一軸異方性（y–z 対称性）踏まえ、2次元分布布関数を考える。

は、　　　付近の単位体積あたりの粒子数。（ここで、　　                  。）

(1)

(2)

(3)

(4)

(5)

1

2

与えられた配置から始める

1）粒子間の距離計算（ヒストグラムの計算）

3）「仮想位置データ」と実散乱データのx 2 値を計算

2）構造因子（散乱関数）の算定

（初期配置は原子を所有の密度で「箱」の中に入れる）

一つの原子を仮想的に動かす

制限が満たされない時 制限のチェック：
・再近接の距離
・固定された近接制限

移動によってx 2 値が減った

移動を受け入れる
exp(–∆x 2/2)の確率で移動を受け入れる

もしくは拒否する

指定回数（時間）まで繰り返す
（収束するまで繰り返す）

1）粒子間の距離計算（ヒストグラムの計算）

3）新「仮想位置データ」と実散乱データのx 2 値を計算

2）構造因子（散乱関数）の算定

YES NO
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Rubber filled with nano-particles such as carbon black and silica shows the reinforcement effect, however the precise

mechanism of this effect is not well understood. It seems that the effect concerns with aggregates consisting of nano-particles.

Recently, a two-dimensional ultra-small-angle X-ray scattering (2D-USAXS) experimental technique using the ultra-brilliant

synchrotron radiation obtained from SPring-8 has been developed to observe structural changes of rubbers during elongation.

In order to make a model of structural changes from the results of the 2D-USAXS, we developed a two-dimensional pattern

Reverse Monte Carlo method with the help of powerful computational resources of Earth Simulator Center. The Reverse

Monte Carlo (RMC) method has been used to analyze structures of disordered materials with the measured structure factor. It

is, however, a difficult and time-exhaustible analysis to obtain a whole structure factor in a wide range of wave-number q and

make a structural model of the three dimensional space for the 2D pattern from the combination of the scattering experiments.

We first derive the theoretical equations as for an image of 2D scattering pattern, then make the corresponding FORTRAN

code for RMC analysis and finally examine it for the structure of a certain state of hard sphere system as the check of the

validity of the 2D pattern RMC method.

Keywords: SPring-8, 2D-USAXS, Reverse Monte Carlo method


