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研究成果の概要（和文）：深層学習（多層畳み込みニューラルネットワーク）による波動関数の画像解析によっ
て，ランダム電子系における量子相転移を解析した。この手法ではすでに分かっている量子相で波動関数を学習
し，汎化性能により未知の相を決定する。様々な次元でのランダム電子系のアンダーソン転移，トポロジカル転
移の相図を描くことが可能となった。また，通常の手法ができないアモルファス系（量子パーコレーション系）
でもこの手法が有効であることを実証した。トポロジカルな系では，実空間だけでなく波数空間の波動関数の解
析が有効であることも明らかにした。この研究により固体物理学における機械学習の有効性を実証し，従来の手
法との優劣を比較した。

研究成果の概要（英文）：Applications of neural networks to condensed matter physics are becoming 
popular and beginning to be well accepted. One of the applications is analyzing the wave functions 
and determining their quantum phases. We have used the multilayer convolutional neural network, 
so-called deep learning, to determine the quantum phases in random electron systems. After training 
the neural network by the supervised learning of wave functions in restricted parameter regions in 
known phases, the neural networks can determine the phases of the wave functions in wide parameter 
regions in unknown phases; hence, the phase diagrams are obtained. We demonstrate the validity and 
generality of this method by drawing the phase diagrams of two- and higher dimensional Anderson 
metal-insulator transitions and quantum percolations as well as disordered topological systems.  
Both real-space and Fourier space wave functions are analyzed. The advantages and disadvantages over
 conventional methods are discussed.

研究分野： 物性理論

キーワード： 深層学習　機械学習　量子相転移　トポロジカル系　アンダーソン転移　量子パーコレーション

  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
機械学習，広くは人工知能の手法が，金属や半導体，絶縁体の性質を調べる固体物理においても有効性であるこ
とを示した。動物や人の画像認識として一般に親しまれている深層学習が，固体物理学に応用できることを示
し，この手法の有効性を明らかにできた。

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に
ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属されます。



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９（共通） 
１．研究開始当初の背景 
21 世紀に入り，人工知能（より正確には機械学習）の手法が格段に進歩した。自律運転，自動
翻訳，ボードゲームにおける勝利などメディアで話題になったものも多い。また，多くのソフト
ウェア開発者によって，こうした人工知能の手法を物理の研究者でも使うことができる様な環
境が整えられつつあった。そこで本研究では，機械学習の手法，特に近年格段に進歩を遂げた画
像認識の手法をもとに，物性物理における量子相転移の研究を始めた。 
 
２．研究の目的 
物質の中ではランダムネスにより電子波が複雑な干渉を起こし，非自明な物質相: 乱れた金属，
Anderson 絶縁体の他に，量子 Hall 絶縁体，量子スピン Hall 絶縁体，3 次元強・弱トポロジカ
ル絶縁体，Weyl 半金属などさまざまな物質相を示し，パラメータを変えることである相から別
の相へと量子相転移を示す。一方，こうした物質相での波動関数は，ランダムネスのため揺らぎ
が大きく，その特徴を客観的には捉えにくい。そこで本研究ではランダム電子系の波動関数を，
最近大きな発展を見せた多層ニューラルネットワークによる深層学習を用いた画像認識で解析
する。これにより様々な物質相が示す波動関数の特徴を機械的に抽出し，物性物理学の研究の新
たな手段を開拓する。 
 
３．研究の方法 
物質の性質を決めるのは主にフェルミエネルギー付近の波動関数である。そこで波動関数を画
像とみなし，深層学習の有効性が確かめられている画像認識を行い，これらの波動関数の特徴を
自動的に抽出する。ひとたび自ら波動関数の特徴を抽出したニューラルネットワークは，未知の
波動関数もどの物質相のものかを判定できる様になる。これにより，従来の手法では解析が困難
であったランダム電子系の金属絶-縁体転移，及びトポロジカル転移を解析する。 
手法の模式図は以下の様なものである。左側から画像とみなした波動関数を入力する。その後，

「画像」は畳み込み層，プーリング層からなる数層（４から１０枚層）の隠れ層で変換され，全
結合層に並べ替えたのち，波動関数の局在・非局在（絶縁体・金属），もしくはトポロジカルに
自明・非自明を判定させる。金属-絶縁体転移の解析では周期境界条件を用いるが，トポロジカ
ル転移の場合，端，表面状態を認識させるため固定境界条件を用いる。 
 
 
 

 
 

  



 
４．研究成果 
（1）ランダム電子系の相図を決定した。特に金属-絶縁体転移，トポロジカル-非トロポジカル
転移に対しての有効性を確認した。空間次元か 2 次元の系で有効性を確認したのち，3 次元，4
次元系に関してもこの手法を適用し，有効性を確認した。 
（2）これを応用し，相図が分かっている金属-絶縁体転移でニューラルネットワークを訓練し，
相図が未知のアモルファス系の解析を行った。 
（3）実空間の波動関数だけでなく，波数空間の波動関数の解析の有効性を示した。これは特に
トポロジカル・非トポロジカル転移で有効であった。 
（4）これらの手法・結果に関する総合解説を執筆するとともに和書でも解説を行った。 
 
 
左の図はアンダーソン金属絶縁体の相図，右は量子パーコレーションの相図である。横軸はフェ
ルミエネルギー，縦軸は左はランダムネスの強さ，右は格子点の充填律である。左の図の E=0 で
の金属相，絶縁体相はよく分かっているのでそこを既知としてニューラルネットワークを訓練
し，その他のエネルギー領域（左図）や，量子パーコレーションの相図（右図）を描いた。 
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