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研究成果の概要（和文）：　本研究では、機械学習を熱ふく射物性計算に応用することを試みた。多層膜の熱ふ
く射物性は、マクスウェル方程式を周波数領域で展開する厳密統合波解析法を用いて数値解析を行った。この電
磁波解析法と機械学習を組み合わせることによって、熱放射性能（ここでは熱ふく射スペクトルを狭帯域化させ
るという意味）を最大にする多層膜構造の設計手法を確立することを目的として研究を行った。その結果、高い
熱放射性能を持つ非周期的メタマテリアル構造を見出すことができた。この予測結果を基に超狭帯域熱ふく射エ
ミッターの実証実験にも成功し、その物理的メカニズムについて明らかにすることができた。

研究成果の概要（英文）：In this study, we have tried to apply machine learning to the calculation of
 thermal radiation properties. The thermal radiation properties of the multilayer film were analyzed
 numerically using the rigorous coupled wave analysis method, which expands Maxwell's equations in 
the frequency domain. By combining this electromagnetic wave analysis method with machine learning, 
we aimed to establish a design method for multilayer structures that maximizes the thermal radiation
 performance (in this case, narrowing the thermal radiation spectrum). As a result, we found an 
aperiodic metamaterial structure with high thermal radiation performance. Based on this prediction, 
we have successfully demonstrated an ultra-narrowband thermal emitter and clarified its physical 
mechanism.
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研究成果の学術的意義や社会的意義
熱ふく射スペクトル制御の応用例として、波長選択性太陽光吸収材料を用いた太陽熱発電、熱光起電力発電、大
気の窓領域に高い放射率を持つスカイラジエータ、有機溶剤の吸光スペクトルに合わせた波長選択性赤外線ヒー
ター等が挙げられる。このように可視光から赤外光まで多種多様な社会・産業界からのニーズがある中で、何兆
通りにも存在する組み合わせから高性能なメタマテリアルを導き出すことはできるのだろうか？その課題解決の
ため、機械学習を用いた熱ふく射物性計算方法を確立した。さらに、機械学習から導かれた非周期的なメタマテ
リアル構造体ではどのような新しい熱ふく射特性が発現するのかといった学術的知見を得ることができた。

※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、研究者個人に帰属します。



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９（共通） 
 
 
１. 研究開始当初の背景 
(1) メタマテリアルとは、ナノ構造体によって電磁波を制御し、自然界には存在しない新しい光
学特性を持つ人工物質のことである。熱ふく射は本質的にスペクトル成分を持つ光の一つであ
り、もし熱ふく射を自由自在にコントロールできるようになれば、省エネルギー社会の実現に大
きく寄与できる。しかし、現状では自由自在に熱ふく射のスペクトルを制御できるものは実現さ
れておらず、実用化までにはクリアすべき問題点が山積している。 
 
(2) 熱ふく射スペクトル制御の応用例として、波長選択性太陽光吸収材料を用いた太陽熱発電、
太陽熱光起電力発電、太陽熱電発電、他にも大気の窓領域に高い放射率を持つスカイラジエータ、
有機溶剤の吸光スペクトルに合わせた波長選択性赤外線ヒーター等が挙げられる。このように
可視光から赤外光まで多種多様な社会・産業界からのニーズがある中で、何兆通りにも存在する
組み合わせから高性能なメタマテリアルを導き出すことはできるのだろうか？そして、従来の
メタマテリアルはほとんどが周期的な微細構造体であったのに対して、非周期的な構造体によ
るメタマテリアルではどのような新しい熱ふく射特性が発現するのか、といった学術的にも未
解明な点が多い。そこで、本研究ではマテリアルズ・インフォマティクスによるメタマテリアル
の逆デザインに着目する。マテリアルズ・インフォマティクスとはビッグデータと機械学習を駆
使し、要求される性能に合わせた材料の逆デザインを行う研究領域である。 
 
２. 研究の目的 
(1) 本研究では、この機械学習の手法をメタマテリアル構造の最適化に応用し、電磁波シミュレ
ーションによって熱ふく射スペクトルの予測を行う。何兆通りにも存在する候補の中から最適
な構造へ最短距離で到達するためには、機械学習の力を借りることは効率的である。  
 
(2) 社会・産業界のニーズに合わせて自由自在に熱ふく射のスペクトルを制御できるメタマテリ
アルを、機械学習によって逆デザインする。メタマテリアルのプロトタイプの作製および計測・
評価までを一貫したケーススタディとして行うことにより、早期の実用化に向けた設計指針を
見出す。非周期的な新しいメタマテリアル構造を見出し、そこから派生する新たな熱ふく射スペ
クトル制御について理論的解釈を見出す。このように原理原則に基づいた新しいメタマテリア
ル創製のための知識基盤を構築する。 
 
３. 研究の方法 
(1) 本研究では、機械学習によりメタマテリアルの材料と構造の最適化を行う。要求される熱ふ
く射特性をまとめると、1) 制御したい波長領域（例：可視光域、赤外光域、など）、2) 放射率
のピーク形状（例：狭帯域、広帯域、など）がポイントである。このような熱ふく射特性を持つ
メタマテリアルを逆デザインするためには、設計指針のインプットからアウトプットまで一貫
した数値解析ツールを構築する必要がある。また機械学習によって見出された新たなメタマテ
リアル構造について、研究室レベルで実際にプロトタイプを作製することが、実用化へ向けた設
計指針を見出すために重要である。そこでまず本研究の有効性を示すために、ケーススタディを
行う。  
 
(2) 逆デザイン用の数値解析ツールの構築を行う。１次元メタマテリアルの場合は多層膜構造で
あるため、各層の厚さと材料の組み合わせが主な設計パラメータとなる。したがって比較的容易
に電磁波シミュレーションを行うことが可能である。ここで材料の選択肢は多ければ多いほど
良い。さらに多くの材料データベースをライブラリとして集積し、これは次の２次元メタマテリ
アルの設計に役立てる。次に２次元メタマテリアル用の数値解析ツールの構築に取り組む。具体
的には光アンテナに相当する構造体を２次元的に配列したものであり、機能的な表面を持つ材
料であるからメタサーフェスと呼ばれることもある。具体的には、どのようなナノ構造パターン
を形成するかが重要なパラメータとなる。  
 
(3) メタマテリアルのプロトタイプ作製と光学測定による性能評価を行う。機械学習によって見
出された新たな１次元、２次元メタマテリアル構造について、研究室レベルにおいて実際にプロ
トタイプを作製する。ナノ構造を作製するためには、スパッタリングあるいは蒸着による薄膜形
成とエッチングによりナノ構造パターンを形成する。また、分光エリプソメトリー、可視分光計
測、赤外フーリエ分光計測等を行うことにより薄膜の光学評価を行う。 
 
(4) 性能評価から数値解析ツールへのフィードバックを行う。具体的には熱ふく射の放射機構と
して、新しいメタマテリアルのバンド構造がどのようになっているのか、電磁波の共鳴が何故ど
のようにして起こるのかを電磁気学や光物性物理学の観点から明らかにする。これにより、原理
原則に基づいた熱ふく射スペクトル制御に関する基礎的知見を蓄積する。 



４. 研究成果 
(1) 本研究では、機械学習を熱ふく射物性計算に応用することを試みた。多層膜の熱ふく射物性
は、マクスウェル方程式を周波数領域で展開する厳密統合波解析法を用いて数値解析を行った。
この電磁波解析法と機械学習を組み合わせることによって、熱放射性能（ここでは熱ふく射スペ
クトルを狭帯域化させるという意味）を最大にする多層膜構造の設計手法を確立することを目
的として研究を行った。 
 
(2) 機械学習アルゴリズムは、共同研究者の東京大学
津田宏治先生が開発されたベイズ最適化アルゴリズ
ムであるCOMBO(COMmon Bayesian Optimization 
Library) を使用した。この COMBOは、マテリアル
ズインフォマティクスやバイオインフォマティクス
の領域で盛んに活用されている。COMBOによる最適
化フローの概略について図 1に示す。はじめに計算す
る構造体（今回は多層膜構造だが、グレーティング構
造なども可）と候補材料を設定した。多層膜の材料に
はゲルマニウム(Ge)、シリコン(Si)、シリカ(SiO2)の 3
種類を候補とした。全体の層数は 18層としたので、３
種類の材料をここにどう並べるかといった多層膜構造の候補数は 318(約 3億 8千万)通り存在す
ることになる。また多層膜構造の全体厚さも計算するので、全体の候補数は合計で約 80億通り
存在する。機械学習では、これら全ての候補について網羅的に解析するのではなく、最初に候補
の一部をランダム探索することによって、最適化の元となるデータを得る。その構造情報を電磁
波解析に渡し、熱ふく射物性を計算した。 
 

(3) この最適設計の結果を図 2に示す。この図を見て
わかるように、ターゲット波長 5、 6、 7 mの設計
においては、材料が Geと SiO2の 2種類に絞られて
おり、得られた構造は直感的ではない非周期的な多
層膜となった。また、この構造を得るためには、全体
候補数の約 0.5%程度の計算で、候補の中から最大
FOMの構造を発見できていることがわかった。 

次に得られた構造の放射率スペクトルを図 3 に示
す。縦軸に指向性放射率、横軸に波長を示している。いずれの波長
帯においても非常に鋭い放射率スペクトルが得られているが、こ
の鋭さを評価する指標として Quality factor(Q値)で比較してみる。
Q値はそれぞれ 217 (t = 5.0 m)、273 (t = 6.0 m)、233 (t = 7.0 
m)を示しており、極めて狭帯化された熱放射特性を示しているこ
とがわかる。この設計結果に基づいて、実際にエミッターをスパッ
タリングにより作製し、光学特性の測定を行った結果を示す。放射
率は FTIR(フーリエ変換赤外分光光度計)を用いて反射率を測定
し、キルヒホッフの法則から放射率を導出した。測定した放射率を
図 4に示す。その結果、実験的にも非常に鋭い熱放射特性が確認さ
れた。しかし、図３の計算結果と比較すると、いずれのピーク波長
もちょうど約 0.5 mほど長波長側にシフトしている。この不一致
の原因として、スパッタリングの成膜条件などによって実際に作
製された薄膜の光学特性が変化するため、誘電関数を文献値で設
計した今回の数値解析結果とは異なってしまうといった問題が考
えられる。しかし、こういった問題を踏まえた上で、実験結果にお
いては、それぞれの目的波長帯で最大放射率 0.76、0.83、0.61であ
り、Q値は 132、188、109と高い値を示していることから、超狭帯
域熱ふく射エミッターの実証実験に成功したと言える。 

最後に、何故このような多層膜構造で超狭帯域熱ふく射を発生
させることができたのかを考察した。その結果、周期・非周期のハ
イブリッド構造になっており、広い波長帯でフォトニックバンドギャップを形成しつつ、狭帯域
な光の局在モードが存在していることが明らかになった。その結果、非常に鋭い熱ふく射スペク
トルを持つエミッターを実現できたのだと考えられる。 

図 2 各目的波長に対する最適計算結果 

(a) 5.0 m, (b) 6.0 m, (c) 7.0 m 

図 3 放射率の予測 

図 4 放射率の測定 

図 1 機械学習の最適化フロー 
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