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研究組織（令和４年３月末現在。ただし完了した研究課題は完了時現在、補助事業廃止の研究課題は廃止時現在。） 

１ 総括班・総括班以外の計画研究 

研究 

項目[1] 

課題番号 

研究課題名 
研究期間 

研究代表者 

氏名 
所属研究機関・部局・職 

人数

[2] 

X00 

総 

17H06460 

次世代材料探索のための離散幾何

解析推進 

平成 29 年度 

～ 

令和 3 年度 

小谷 元子 
東北大学・材料科学高等研

究所・教授 
9 

A01 

計 

17H06461 

指数定理の展開とトポロジカル表

面状態 

平成 29 年度 

～ 

令和 3 年度 

古田 幹雄 
東京大学・大学院数理科学

研究科・教授 
3 

A01 

計 

17H06462 

ブレーンとソリトンの量子異常が

導くトポロジカル物質 

平成 29 年度 

～ 

令和 3 年度 

橋本 幸士 
京都大学・理学研究科・教

授 
4 

A02 

計 

17H06463 

3 次元トポロジーに基づく静的・

動的ネットワークの提案 

平成 29 年度 

～ 

令和 3 年度 

下川 航也 
埼玉大学・理工学研究科・

教授 
4 

A02 

計 

17H06464 

高分子高次構造の階層的シミュレ

ーション 

平成 29 年度 

～ 

令和 3 年度 

青柳 岳司 

国立研究開発法人産業技術

総合研究所・材料・化学領

域・総括研究主幹 

1 

A03 

計 

17H06465 

物質分離・輸送を最適化する多

層・多孔質材料の離散曲面論 

平成 29 年度 

～ 

令和 3 年度 

小谷 元子 
東北大学・材料科学高等研

究所・教授 
2 

A03 

計 

17H06466 

ナノ極小曲面論による相分離過程

の大域解析 

平成 29 年度 

～ 

令和 3 年度 

内藤 久資 
名古屋大学・多元数理科学

研究科・准教授 
2 

A03 

計 

17H06467 

界面活性剤を用いた多連続多孔質

構造の形成 

平成 29 年度 

～ 

令和 3 年度 

高見 誠一 
名古屋大学・工学研究科・

教授 
2 

B01 

計 

17H06468 

複雑ネットワーク解析に基づく物

質・材料探索 

平成 29 年度 

～ 

令和 3 年度 

大西 立顕 
立教大学・人工知能科学研

究科・教授 
2 

B01 

計 

17H06469 

材料観察画像からの機能推定 

平成 29 年度 

～ 

令和 3 年度 

一木 輝久 
名古屋大学・未来社会創造

機構・特任准教授 
2 

総括班・総括班以外の計画研究 計 10 件（廃止を含む） 

[1] 総：総括班、国：国際活動支援班、計：総括班以外の計画研究、公：公募研究 

[2] 研究代表者及び研究分担者の人数（辞退又は削除した者を除く。） 
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２ 公募研究 

研究 

項目[1] 

課題番号 

研究課題名 
研究期間 

研究代表者 

氏名 
所属研究機関・部局・職 

人数

[2] 

A01 

公 

18H04471 

トポロジカル物質の特異な電子・

スピン状態と熱電物性との相関の

解明 

平成 30 年度 

～ 

令和元年度 

松下 ステファン

悠 

東北大学・理学研究科・助

教 
1 

A01 

公 

18H04472 

電子状態解析に基づくトポロジカ

ル物質相の探索 

平成 30 年度 

～ 

令和元年度 

 

相馬 清吾 

東北大学・スピントロニク

ス学術連携研究教育センタ

ー・准教授 

1 

A01 

公 

18H04473 

光学的な計測法を用いたトポロジ

カル物質のベリー曲率の観測 

平成 30 年度 

～ 

令和元年度 

Chen Yong 
東北大学・材料科学高等研

究所・教授 
1 

A01 

公 

18H04478 

乱れや相互作用のある系のトポロ

ジカル相とその不変量 

平成 30 年度 

～ 

令和元年度 

桂 法称 
東京大学・大学院理学系研

究科(理学部)・准教授 
1 

A01 

公 

18H04481 

ナノスケールのスピン構造が誘起

するトポロジカル熱電変換物質 

デザイン 

平成 30 年度 

～ 

令和元年度 

石井 史之 
金沢大学・ナノマテリアル

研究所・准教授 
1 

A01 

公 

18H04482 

炭素同素体トポロジーと分子自由

度の結合による新規物性の開拓 

 

平成 30 年度 

～ 

令和元年度 

阿波賀 邦夫 
名古屋大学・理学研究科・

教授 
1 

A01 

公 

18H04484 

ドメインウォールフェルミオンで

探る格子ゲージ理論のトポロジー 

 

平成 30 年度 

～ 

令和元年度 

深谷 英則 
大阪大学・理学研究科・助

教 
1 

A02 

公 

18H04469 

高速ナノセンシングによる液晶の

位相欠陥ネットワーク組換えダイ

ナミクスとレオロジー 

平成 30 年度 

～ 

令和元年度 

藤井 修治 
北海道大学・工学研究院・

准教授 
1 

A02 

公 

18H04470 

数学的アプローチによる新奇超分

子系材料創成と解析 

平成 30 年度 

～ 

令和元年度 

山本 拓矢 
北海道大学・工学研究院・

准教授 
1 

A02 

公 

18H04476 

タンパク質や高分子のフラクタル

性に起因する普遍的ダイナミクス

のテラヘルツ分光研究 

平成 30 年度 

～ 

令和元年度 

森 龍也 
筑波大学・数理物質系・助

教 
1 

A02 

公 

18H04479 

光刺激により分子鎖切断・再生を

制御可能な均質スターポリマーネ

ットワークの創製 

 

平成 30 年度 

～ 

令和元年度 

本多 智 
東京大学・大学院総合文化

研究科・助教 
1 



 

- 4 - 

A02 

公 

18H04483 

高分子からみあいの階層的記述 

平成 30 年度 

～ 

令和元年度 

増渕 雄一 
名古屋大学・工学研究科・

教授 
1 

A02 

公 

18H04486 

ネットワーク状構造物のトポロジ

ーと強靭化 

平成 30 年度 

～ 

令和元年度 

山口 哲生 
九州大学・工学研究院・准

教授 
1 

A02 

公 

18H04490 

外場制御可能な人工原子からなる

動的ネットワークの数理構造と機

能 

平成 30 年度 

～ 

令和元年度 

斎木 敏治 
慶應義塾大学・理工学部(矢

上) ・教授 
1 

A03 

公 

18H04475 

液体中に分散したカーボンナノチ

ューブの同期現象 

平成 30 年度 

～ 

令和元年度 

佐野 正人 
山形大学・大学院有機材料

システム研究科・教授 
1 

A03 

公 

18H04477 

カーボンネットワークの離散曲面

論を用いた特性解釈と予測に基づ

く合成 

平成 30 年度 

～ 

令和元年度 

伊藤 良一 
筑波大学・数理物質系・准

教授 
1 

A03 

公 

18H04487 

離散幾何学と滑らかな幾何学をつ

なぐ幾何解析の創造・展開と物

質・材料科学との連携 

平成 30 年度 

～ 

令和元年度 

小磯 深幸 
九州大学・マス フォア イ

ンダストリ研究所・教授 
1 

A03 

公 

18H04489 

多角的なアプローチを用いた次数 

3 の空間グラフの離散平均曲率一

定曲面の研究 

平成 30 年度 

～ 

令和元年度 

安本 真士 

日本学術振興会特別研究員 

(PD) 受入研究機関: 大阪市

立大学 

1 

A03 

公 

18H04491 

幾何学構造に基づいた多孔性炭素

材料の開発 

平成 30 年度 

～ 

令和元年度 

吉川 浩史 
関西学院大学・理工学部・

准教授 
1 

B01 

公 

18H04474 

物質構造のスパース推定における

信頼性評価法の開発 

平成 30 年度 

～ 

令和元年度 

中島 千尋 
東北大学・情報科学研究

科・特任助教 
1 

B01 

公 

18H04480 

機械学習を用いた高効率走査トン

ネル分光測定による物質探索 

平成 30 年度 

～ 

令和元年度 

吉田 靖雄 
金沢大学, 数物科学系, 准

教授 
1 

B01 

公 

18H04488 

粒子群最適化および進化論的アル

ゴリズムを利用した結晶構造予測

による物質探索 

平成 30 年度 

～ 

令和元年度 

辻 雄太 
九州大学・先導物質化学研

究所・助教 
1 

B01 

公 

18H04492 

巨視的物性を支配する微視的不均

一状態の解明 

平成 30 年度 

～ 

令和元年度 

森 道康 

国立研究開発法人日本原子

力研究開発機構・原子力科

学研究部門 原子力科学研

究所 先端基礎研究センタ

ー・研究主幹 

1 
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B01 

公 

18H04494 

ゴム中ナノ粒子のネットワーク構

造の離散幾何解析と構造機能相関

解明 

平成 30 年度 

～ 

令和元年度 

萩田 克美 
防衛大学校・応用科学群・

講師 
1 

A01 

公 

20H04623 

ファンデルワールス物質における

トポロジーの光学的計測法による

観測 

令和 2 年度 

～ 

令和 3 年度 

Chen Yong 
東北大学, 材料科学高等研

究所, 教授 
1 

A01 

公 

20H04624 

局所トンネル分光によるトポロジ

カルエッジ状態の検出 

令和 2 年度 

～ 

令和 3 年度 

岡 博文 
東北大学, 材料科学高等研

究所, 助教 
1 

A01 

公 

20H04627 

非エルミートバンド構造が織りな

す新奇トポロジカル物質 

令和 2 年度 

～ 

令和 3 年度 

吉田 恒也 
筑波大学, 数理物質系, 助

教 
1 

A01 

公 

20H04630 

磁性体・冷却原子系におけるトポ

ロジカル相の探求 

令和 2 年度 

～ 

令和 3 年度 

桂 法称 
東京大学, 大学院理学系研

究科(理学部), 准教授 
1 

A01 

公 

20H04631 

トポロジカルナノワイヤにおける

スピンメカニクス機能開拓 

令和 2 年度 

～ 

令和 3 年度 

塩見 雄毅 
東京大学, 大学院総合文化

研究科, 准教授 
1 

A01 

公 

20H04633 

トポロジカル材料のバルク境界対

応における平面・空間充填 

令和 2 年度 

～ 

令和 3 年度 

村上 修一 
東京工業大学, 理学院, 教

授 
1 

A01 

公 

20H04635 

表面にマヨラナ粒子をもつ超伝導

体物質探索のためのトポロジカル

不変量の研究 

令和 2 年度 

～ 

令和 3 年度 

山影 相 
名古屋大学, 理学研究科, 

助教 
1 

A02 

公 

20H04625 

3 次元拘束空間における階層的相

分離構造の自由エネルギー

Landscape 探索 

令和 2 年度 

～ 

令和 3 年度 

藪 浩 
東北大学, 多元物質科学研

究所, 准教授 
1 

A02 

公 

20H04636（廃止） 

ゆらぐ過渡的ネットワークの構造

とレオロジーの解析 

令和 2 年度 

中途終了 
畝山 多加志 

名古屋大学, 工学研究科, 

准教授 
0 

A02 

公 

20H04638 

擬臨界ゲルの疎な網目とフラクタ

ル成分が生む特異な非線形レオロ

ジーの多軸変形解析 

令和 2 年度 

～ 

令和 3 年度 

浦山 健治 
京都工芸繊維大学, 材料化

学系, 教授 
1 

A02 

公 

20H04640 

異なる二種のネットワーク構造を

有するエラストマーの階層構造と

力学物性発現機構 

令和 2 年度 

～ 

令和 3 年度 

小椎尾 謙 
九州大学, 先導物質化学研

究所, 准教授 
1 
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A02 

公 

20H04645 

人工原子ネットワーク構造におけ

る物性・機能のトポロジー的解釈

と制御 

令和 2 年度 

～ 

令和 3 年度 

斎木 敏治 
慶應義塾大学, 理工学部(矢

上), 教授 
1 

A02 

公 

20H04647 

材料の内部構造に関する新しい幾

何学的解釈とその変形機構の解明

への応用 

令和 2 年度 

～ 

令和 3 年度 

鯉渕 弘資 
仙台高等専門学校, その他, 

名誉教授 
1 

A03 

公 

20H04622 

光異性化分子の「動き」がつくる

分子集合体の「動き」を数理モデ

ルから解き明かす 

令和 2 年度 

～ 

令和 3 年度 

景山 義之 
北海道大学, 理学研究院, 

助教 
1 

A03 

公 

20H04628 

カーボンネットワークの標準化モ

デルを用いた新規触媒の設計と開

発 

令和 2 年度 

～ 

令和 3 年度 

伊藤 良一 
筑波大学, 数理物質系, 准

教授 
1 

A03 

公 

20H04629 

ジャイロイド構造形成の動的分子

論の探究 

令和 2 年度 

～ 

令和 3 年度 

齋藤 一弥 
筑波大学, 数理物質系, 教

授 
1 

A03 

公 

20H04634 

リオトロピック液晶共連続キュー

ビック相の電子密度情報に基づく

構造形成原理の解明 

令和 2 年度 

～ 

令和 3 年度 

岡 俊彦 
静岡大学, 電子工学研究所, 

准教授 
1 

A03 

公 

20H04639 

第一原理計算と離散曲面論を用い

たグラフェンナノ構造体の触媒活

性制御 

令和 2 年度 

～ 

令和 3 年度 

大戸 達彦 
大阪大学, 基礎工学研究科, 

助教 
1 

A03 

公 

20H04642 

離散幾何学と滑らかな幾何学をつ

なぐ幾何解析の展開と物質・材料

科学との連携 

令和 2 年度 

～ 

令和 3 年度 

小磯 深幸 
九州大学, マス・フォア・

インダストリ研究所, 教授 
1 

A03 

公 

20H04646 

幾何学構造に基づいた多孔性炭素

の創製と電極特性開拓 

令和 2 年度 

～ 

令和 3 年度 

吉川 浩史 
関西学院大学, 工学部, 教

授 
1 

B01 

公 

20H04643 

化学グラフ理論による物質解析お

よび物質探索 

令和 2 年度 

～ 

令和 3 年度 

辻 雄太 
九州大学, 先導物質化学研

究所, 助教 
1 

B01 

公 

20H04644 

高分子材料の階層構造を記述する

情報科学的手法の確立 

令和 2 年度 

～ 

令和 3 年度 

天本 義史 
九州大学, 先導物質化学研

究所, 助教 
1 

B01 

公 

20H04648 

トポロジカルデータ分析によるパ

ターン形成過程の縮約モデル構築 

令和 2 年度 

～ 

令和 3 年度 

本武 陽一 

統計数理研究所, 統計的機

械学習研究センター, 特任

助教 

1 
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B01 

公 

20H04649 

ゴム中ナノ粒子のネットワーク構

造の離散幾何解析と構造機能相関

解明 

令和 2 年度 

～ 

令和 3 年度 

萩田 克美 
防衛大学校, 応用科学群, 

講師 
1 

公募研究 計 48 件（廃止を含む） 

[1] 総：総括班、国：国際活動支援班、計：総括班以外の計画研究、公：公募研究 

[2] 研究代表者及び研究分担者の人数（辞退又は削除した者を除く。） 
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研究領域全体に係る事項 

３ 交付決定額 

年度 合計 直接経費 間接経費 

平成 29年度 143,130,000円 110,100,000円 33,030,000円 

平成 30年度 292,370,000円 224,900,000円 67,470,000円 

令和元年度 288,990,000円 222,300,000円 66,690,000円 

令和 2年度 299,780,000円 230,600,000円 69,180,000円 

令和 3年度 291,070,000円 223,900,000円 67,170,000円 

合計 1,315,340,000円 1,011,800,000円 303,540,000円 
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４ 研究領域の目的及び概要 

研究領域全体を通じ、本研究領域の研究目的及び全体構想について、応募時の領域計画書を基に、具体的かつ簡

潔に２頁以内で記述すること。なお、記述に当たっては、どのような点が「革新的・創造的な学術研究の発展が期

待される研究領域」であるか、研究の学術的背景や領域設定期間終了後に期待される成果等を明確にすること。 

 

(1) 本研究領域の研究目的 

 日本が優位性を持つ数学と材料科学、２つの分野が協働して既存枠に収まらない融合領域を創成する。

同時に、学問の成熟と時代の要請に適った人材を育成し、我が国の学術水準の向上・強化につなげる。 

日本は材料科学の領域で世界をリードしてきたが、物質開発は主に研究者の経験と勘に基づく試行錯

誤によるものであり、新物質の創成には 20~30 年の長時間がかかると言われている。これを効率化すべ

く、データ科学を駆使した物質探索が世界中で始まっているが、鍵となる「構造・機能・プロセスの相関

原理」には物質の階層的理解が重要である。 

領域代表者の開発してきた「離散幾何解析学」は、離散と連続の関係を幾何学的に理解する 21 世紀に

生まれた数学分野である。物質のミクロ・メゾ構造を幾何学の言葉で記述しそれらがマクロな物性・機能

にどうかかわるかを解析（順問題）、更に求められる物性・機能をもつミクロ・メゾ構造の特定（逆問題）、

そしてその構造を生成するための初期条件・境界条件設定と動的構造形成の制御（最適化）に対して、

様々な概念や道具を提供することができる。 

領 域 代 表 者 は JST CREST

（2008—2013 年）において研究課

題「離散幾何学による新物質創

成・物性発現の解明」を実施した

（A+評価）。さらに 2012 年から

は、文部科学省の世界トップレベ

ル研究拠点形成（WPI）プログラ

ムの支援を受けて東北大学に設

置された WPI-AIMR の所長とし

て数学-材料科学連携による材料

科学のための新しい基盤を築く

ことに従事し、WPI プログラム委

員会からも「短期間で予想を超え

る進展が見られた」との評価を受けた。本領域は、このような実績の下に国内外の研究者が参画し、これ

までに数学−材料科学連携の方針が明確となっている研究を深めるとともに、更に多様なアイデアと手法

を取り入れることで新領域「次世代物質・材料科学のための離散幾何解析学」の確立を目指した。 

 

(2) 本研究領域の全体構想 

 数学者と物質・材料科学者が協働して「数学的原理・構造の抽出」「構造と物性・機能の相関解明」「構

造形成の制御・最適化」の流れを作り、従来の物質開発のありかたを根本から変革する。 

 本研究は、数学（特に離散幾何解析学）と物質・材料科学の連携により「構造・機能・プロセスの相関

原理」を解明し、次世代物質探索のための新しい学術分野を創成することを目指した。「物質を階層的ネ

ットワークとして理解する」という大目標のもと、計画研究に 3 つの研究項目「A01：トポロジカル物質

（対象とする物質は無機材料系、特にスピントロニクス材料）」「A02：高分子材料とネットワーク構造（対

象とする物質は有機系材料、高分子材料）」「A03：極小曲面とナノ構造の動的構造形成（対象とする物質

は複合材料、特に触媒）」と、共通手法開発のための研究項目「B01：情報科学基盤（ネットワーク解析、

画像解析、機械学習）」を置き、公募研究を有効に活用しながら、多様な分野の多様な手法を組み合わせ

て普遍的に有効な離散幾何解析学の手法と広範な応用課題の開発に取り組んだ。論文、研究会で速やか

に成果発表するだけでなく、ビッグデータ時代の材料開発に資するものとして企業向けのセミナー・コ

ンサルテーションやテキストの出版などを通じて広く情報発信した。 
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① 領域内での研究の有機的な結合により目指す新たな研究の創造 

 ３つの研究項目 A01, A02, A03 はそれぞれにターゲットとする物質系を扱いながら、「物質を階層的ネ

ットワークとして理解する」という大目標を共有した。また B01 は情報科学・データ科学の基盤手法を

開発し、項目を超えた連携を促進した。また公募研究を有効に活用し、計画研究の補完にとどまらない有

機的連携、多様な分野の多様な手法の組み合わせ、普遍的に有効な離散幾何解析学の手法と広範な応用

課題の開発を試みた。特に、数学者と物質・材料科学者が協働し、数学と実験とが直接連携するなど、従

来の物質開発のありかたを根本から変革することに挑戦した。 

 

② 若手人材の育成 

 人材育成も大きなミッションである。後述の「インターフェース研究者」をはじめとして、数学や物

質・材料科学の専門性をもつ若手研究者は、本領域の課題に従事する中で情報科学のトレーニングも受

けつつ他分野との共同研究を推進し、コミュニケーション能力の豊かな従来の研究者とは異なる人材と

して育成された。これはビッグデータ社会において必要とされている数理能力と専門領域を併せ持つ人

材である。 

 

③ 社会還元とアウトリーチ 

 本領域研究で得られた知識や手法は、ホームページやテキストブックによる発信はもとより、産業界

に向けたセミナー・チュートリアルやコンサルテーション・共同研究へと展開し、実際のものづくりへの

寄与を通した社会への貢献を目指した活動を続けている。 

 

(3) どのような点が「革新的・創造的な学術研究の発展が期待される研究領域」であるか 

 数学者と物質・材料の実験科学者が直接的に連携する領域開拓は世界に先駆けたものである。特に、領

域代表者が開発してきた新しい数学「離散幾何解析」により物質・材料の階層ネットワーク構造を記述す

ることで、機能・構造・プロセスの相関原理を解析し数理モデル化するという研究は独創的である。これ

により従来の物質・材料開発を一段と深いレベルから見直し、手法を根本から変える手応えを得た。更に

情報科学的手法を用いた材料の探索や分類を補強・補完し、物質・材料科学者に飛躍的な発想の源を提供

することにより、革新的な材料開発につながる土壌を育んだ。  
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５ 審査結果の所見及び中間評価結果の所見で指摘を受けた事項への対応状況 

研究領域全体を通じ、審査結果の所見及び中間評価結果の所見において指摘を受けた事項があった場合には、当

該指摘及びその対応状況等について、具体的かつ簡潔に２頁以内で記述すること。 

（審査結果の所見において指摘を受けた事項への対応状況） 

 

 申請段階では研究項目 A01,A02 においても実験の計画研究を配置する予定であったが採択されず、

「提案された研究計画の一部には領域の構成として不適切と判断せざるを得ないものも含まれていた。

この評価を受けて、領域代表者および総括班でただちに本研究領域の目的の達成のために必要な研究計

画について検討を行い、適切なスタートを切れるよう配慮すべきである」との所見が示された。また

「ビッグデータや人工知能を物質設計に応用しようとする機運が世界的に高まるなか、『幾何学』とい

う観点からの取組は本研究領域独自のものであり、高く評価できる」としつつ「本研究領域が掲げる提

案の有効性を実証するためにも、新材料開発や数学的モデルから逆問題を解いた具体的例などを早期に

示すことが求められる」との所見も示された。そこで、実験への展開を公募研究によって強化・補完す

る方針を立て、一連の対策を講じた。 

 

【対応】 

(1) これまで数学、計算科学、物質・材料科学の出会いの機会はまれであり、言葉や価値観、研究手法な

どが異なる研究者間でのコミュニケーションは簡単ではない。また、物質・材料は非常に複雑な系で

あり、その機能発現の機構の理解は容易ではない。この困難を打破するために、総括班がリードして

分野間を超えるための様々な仕組みを設けた。 

① 定期開催の「物質と情報セミナー」「物質と幾何学セミナー」など、各研究項目が企画し領域全体に

提供するチュートリアルや勉強会を通じて、研究者、特に若手研究者に領域内連携を奨励した。 

② 領域内で分野融合を進めるための駆動力とすべくインターフェース研究者を総括班に置いた。異分

野の言葉を理解して共同研究の種を積極的に探す機会を持つことで、将来この領域を率いるリーダ

ーとなるよう彼らの育成に努めた。 

③ 領域内での連携を支援するためのシーズファンドとなる連携奨励グラントを設けた。 

 

(2) 本領域では、申請時構想では物質系による研究項目 A01（無機）、A02（有機）、A03（複合）のそれ

ぞれに数学、理論・計算、実験のチームを置く３×３構造と、その情報基盤となる B01 に２チーム、

合計 11 の計画研究を置くこととしていた。しかしながら A01、A02 の実験チームは採択に至らない

という判断が下された。この事態に対応するために、まず不採択となった計画研究代表を総括班メン

バーに加えて研究活動に参画することを可能とし、領域会議、班会議等を通じた情報交換を継続し

た。一方で、数学、理論・計算科学が実際の物質・材料科学と乖離しないよう、計画研究で欠けた要

素を公募研究で補うことを意識して、積極的に実験系を採択するようにした。第 1 期分として合計

24 件採択した（約 300 万円／2 年：2 件、約 500−600 万円／2 年：18 件、約 1,800 万円／2 年：4 件）。

以下がその内訳である。 

 

第 1期公募研究の内訳 

A01 実験 4 計算 1 理論 2 数学 0 情報 0 

A02 実験 5 計算 1 理論 1 数学 0 情報 0 

A03 実験 3 計算 0 理論 0 数学 2 情報 0 

B01 実験 2 計算 0.5 理論 1.5 数学 0 情報 1 

合計 実験 14 計算 2.5 理論 4.5 数学 2 情報 1 

 

 これらの対応は、多様な材料への応用提案を持ち込んだ公募研究との連携の可能性を広げ、結果とし

て「新領域」の形成に資することになった。本件については、中間評価審査結果の所見において、「研究

計画の一部の見直しと研究領域の構成を検討し早期に具体例を提示することを求められたため、研究領

域の構成を公募研究で補完することで、いくつかの萌芽的な例を得るに至っている。」と評価された。 
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（中間評価結果の所見において指摘を受けた事項への対応状況） 

 

中間評価では「A」をいただいた。所見には、 

「大きく離れた異分野からなる新学術領域の創出を試みており、分野間で協働して研究を展開していく

には、多くの困難が伴うと思われるが、分野の融合が効果的に行われ着実な成果を上げている。研究領域

の設定目的に照らして、期待どおりの進展が認められ、今後のより一層の進展が期待される。審査結果の

所見において、研究計画の一部の見直しと研究領域の構成を検討し早期に具体例を提示することを求め

られたため、研究領域の構成を公募研究で補完することで、いくつかの萌芽的な例を得るに至っている。

数学としては「離散幾何学」をベースにし、従来の数学の主流であった「連続」から「離散」へ着目点の

シフトがなされ、数学としても重要な結果が得られている。一方、現状は材料のさまざまな問題を数学の

視点からアラカルト的に選択している段階にあるため、今後、実用的な材料の合成や新材料物性の予想

にもつながるよう進展することが望まれる。」 

とあり、特に新学術領域研究（研究領域提案型）として体系化へのアプローチを明確にすることが留意事

項として挙げられた。これを受け、領域全体として以下の施策を講じた。 

 

(1) B01(情報基盤)が主体となって領域全体に対する情報科学・機械学習・画像処理などに関するチュー

トリアルを定期的に行い、領域参加者がデータ科学の素養を身につけることで扱える問題の幅が広

がるようにした。さらに、離散幾何解析を用いて新材料の候補を高速にスクリーニングする方法や位

相的データ解析により構造情報を定量化して探索を効率化する手法など、本領域の成果を関連学会

のセッション企画、企業向けの講義、経団連セミナーなどでアウトリーチする機会を捉えて、材料開

発の現場からの声を拾った。 

 

(2) 領域アドバイザーや国際アドバイザーの助言に耳を傾けて物質・材料科学の視点からより大きな課

題を拾い領域内で共有する、企業内でマテリアルズインフォマティクス（MI）に取り組む講師などを

招いて産業界のニーズ・シーズや現場の課題に触れるためのセミナーを領域メンバーに向けて開催

するなど、「次世代物質探索」を意識した運営を心がけた。これにより、現行の MIを補完して一層の

効率化と高度化につながるような数学と材料科学の体系のあり方を見つめ直す機会を増やした。 

 

(3) 中間評価後の第２期公募研究でも実験系の研究者を拡充して実際の物質材料との接点を確保した。

成果を総説／解説記事や書籍として研究者コミュニティや非専門家層に還元し、より広い層からの

反響を確かめる機会を増やすよう促した。 

 

第２期公募研究の内訳 

A01 実験 3 計算 0 理論 4 数学 0 情報 0 

A02 実験 4 計算 2 理論 0 数学 0 情報 0 

A03 実験 5 計算 1 理論 0 数学 1 情報 0 

B01 実験 0.5 計算 1 理論 0.5 数学 0 情報 2 

合計 実験 12.5 計算 4 理論 4.5 数学 1 情報 2 

 

 これらの取り組みの結果、本領域で開発した手法や成果に対する問い合わせや産業連携への声がけは

確実に増えた。これを受け、それらの手法やデータを利活用できるポータルサイトの開設を準備するな

ど、「研究成果取りまとめ」課題も活用した体系的な成果公開に努め、実用的な材料の合成や新材料物

性の予想につなげる取り組みを続けている。 
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６ 研究目的の達成度及び主な成果 

（１）領域設定期間内に何をどこまで明らかにしようとし、どの程度達成できたか、（２）本研究領域により得

られた成果について、具体的かつ簡潔に５頁以内で記述すること。（１）は研究項目ごと、（２）は研究項目ごとに

計画研究・公募研究の順で記載すること。なお、本研究領域内の共同研究等による成果の場合はその旨を明確にす

ること。 

 

(1) 領域設定期間内に何をどこまで明らかにしようとし、どの程度達成できたか 

研究項目 A01：トポロジカル物質  

【目標】 

 トポロジー相に依存するロバストな状態が物質の表面に観測されており、その原理は指数定理で記述

される。対称性の破れによって異なる状態が発現する普遍的原理を解明し、秩序系で構築された理論を

非コンパクト系、非線形系、無秩序系へと展開する。 

【達成度】 

 トポロジー相の物理に有限次元近似や局所化という数学的考察を加え、「１次元高い空間を考える」「コ

ーナー状態の非存在に注目する」などの新たな視点を持ち込んだ。また、格子指数定理をヒントにして離

散系での電子状態を考察するという新しい融合領域の開拓に至った。高次トポロジカル物質については、

A01-1,A02-1の双方から「高次トポロジカル指標」の先駆的な概念が提示されるなど、目標に掲げた展開

が達成された。 

 さらに、強相関物質の問題を量子重力理論におけるホログラフィー原理にマップし、離散幾何／離散

グラフの考え方と深層学習（ニューラルネットワーク）を使って解く着想を得てその実証を行った。手法

の提供によりコアの裾野を拡大しつつ、セミナーシリーズ「ディープラーニングと物理」を開催して広い

分野を巻き込んだ結果、予想外に新たな融合領域が見えてきた。この成果は高く評価され、A01-2・橋本

を代表者とする学術変革（A）『「学習物理学」の創成 --- 機械学習と物理学の融合新領域による基礎物

理学の変革（2022年度開始）』の採択につながった。 

 

研究項目 A02：ネットワーク解析による高分子材料 

【目標】 

 均質ネットワークポリマーを３次元空間内の静的ネットワークとして記述し、結び目理論などの位相

不変量と物性との相関を解明する。密度揺らぎを最適化・制御する動的ネットワーク構造を予見する手

法を構築する。高分子高次構造の階層的シミュレーションと静的・動的な３次元ネットワーク構造の記

述により、多機能性を持つ高分子材料を合成する指針を示す。 

【達成度】 

 ３つの絡み合うネットワークと共連続構造の分岐曲面の関連についての基礎的研究を完成し、結び目

理論を用いて高分子のトポロジーや相分離構造を解析する手法を与えた。ネットワークのトポロジーの

分類と多面体の構造の関連が明らかになるなど重要かつ予想外の成果も得られた。また、計算機シミュ

レーション／数学的アプローチ／機械学習を組み合わせて、高分子鎖構造⇔相分離ネットワーク構造⇔

弾性挙動の関係を階層的に解析できるようになった。新規の安定構造を予測するためのデザイン指針な

どを提唱し、材料合成手法に新展開をもたらした。 

 

研究項目 A03：物質分離・輸送を最適化する多層・多孔質材料の離散曲面論 

【目標】 

 離散曲面論により物質系の多連続多孔質構造を分類・最適化するための指針や、大域解析学により狙

った構造形成を相分離で実現するための指針を見出す。これを踏まえ、構造のデザインによって機能の

制御や高度な界面制御を行う技術の獲得を目指す。 

【達成度】 

 標準実現や離散曲面論といった数学の考え方を発展させ、与えられたネットワークを「離散曲面」とみ

なして幾何学的に計算するアルゴリズムの開発、ネットワークの細分とその収束列として背後に隠れた

連続構造の特定、収束の極限に現れる特異点の分類に対する道筋を与えた。また、斥力を考慮した数理モ

デル SRRIを導入してナノグラフェン系物質を離散曲面とみなしたスクリーニングを行い、ガウス曲率が

ヘテロ元素のドープエネルギーや系の物性と強い相関を持つことを示した。さらに実際の物質でも検証

した。一方、複雑な極小曲面を持つナノコンポジット薄膜の開発にも取り組んだ。計画研究と公募研究の
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連携も活発になされ、数学が提唱する物質について検証や合成が行われた。数学による新規物質合成の

指針を与えてその有用性を示すという目標に到達できた。 

 

研究項目 B01：物質・材料科学のための情報科学基盤 

【目標】 

 項目 A01, A02, A03に共通な情報科学的手法として、巨大・複雑ネットワークの解析と統計手法を用

いた画像解析を開発し、構造データ・機能データを数理モデルに結びつける。 

【達成度】 

 複雑ネットワーク科学を応用して、材料の特徴的な構造の空間上の位置とネットワーク上の位置の両

方を考慮した新たな中心性指標を開発し、構造と物性を両方向につなぐ手法として提供した。また、ミク

ロ相分離の複雑な構造をマルチフラクタルで定量化する手法を開発して有用性を検証した。材料物性の

理論的理解を助けるための機械学習や、計算結果の精度とそれを得るまでにかかるコストの評価にも焦

点を当てて、多くの計画研究・公募研究と連携した。複雑なシミュレーションデータや豊富な実験のデー

タを生成できる A02 との成果がたくさん生まれ、またデータ科学の手法を用いる物質探索の考え方が領

域に参加する研究者全体に浸透した。 

 

(2) 本研究領域により得られた成果 

研究項目 A01：トポロジカル物質  

数学による格子ゲージ理論の理解と拡張（A01-1,A01公募：領域内連携） 

 「指数」とは無限次元の系を有限次元の系で近似したモデルを経由してロバスト

な情報を抽出する概念である。数学者の古田・松尾（信）・山下は、物理学者の深

谷らと共に、偶数次元の境界をもつ多様体に関する Atiyah-Patodi-Singer 指数と

ドメインウォールフェルミオンの Dirac 演算子のエータ不変量が、さらに１次元高い

演算子の指数の異なる表現と等価であることを証明した。これは欲しいトポロジカ

ル絶縁体の edge 状態に比べて２次元高い系になっており、高次トポロジカル相不

変量の立場では「角における高次不変量がゼロである」こと、つまり「角の角度を連

続的に変えても、角にゼロモードが出現しない」ことを示す。 

 また、深谷らと松尾（信）・山下は、任意の多様体を格子ゲージ理論によって扱う

枠組みを提案した。基本的なアイディアは、多様体を高次元のトーラスに埋め込

むことであり、連続理論においては埋め込まれた多様体の近傍への指数は局所

化することを使う。さらに、Atiyah-Patodi-Singer 境界条件における mod2 指数の

ドメインウォールを用いた具体的な記述を与えた。これらは格子理論において対

応する局所化を定式化するための重要な成果である。 

Commun. Math. Phys. (2020), Lett. Math. Phys. (2022) 
 

素粒子論を出発点として物質科学と機械学習を融合する（A01-2) 

 物質を重力で取り扱う超弦理論のホログラフィー原理を用いると、相互作用の入ったトポロジカル物質系も取り

扱うことができる。そこで、ホログラフィー原理で発生する創発時空を、物質のスピン配列から生まれた深層ニュ

ーラルネットワークと考える方法を探求し、QFTに双対な時空をニューラルネット上で創発させることに成功した。

離散幾何学的時空と機械学習、物質科学を融合する研究を進め、QFT におけるカイラル凝縮のデータから離散

幾何としてのニューラルネットワークが決定されるアルゴリズムを提唱し、これを用いることで、物質科学と離散幾

何学の架橋の基盤を構築した。特に、深層ボルツマンマシンと呼ばれるニューラルネットワークがホログラフィック

原理の重力側の物質場の経路積分とみなせる形式

を発案した。これらは英文の教科書としても出版し

た。  Phys. Rev. D (2018) , Springer Nature (2021) 
 さらに、物質に双対な重力時空を再構築するた

め、離散幾何学の手法を応用した機械学習のニュ

ーラル常微分方程式を用い、創発時空を発見する

プロトコルを開発した。また、物質側を QFT物質と

した場合に、Wilson loopや計算複雑性などを用い

ることで創発時空を再構築する公式を発案した。これにより、特に創発時空上のブラックホールの内側までも再構

築することが可能となった。 Phys. Rev. Lett. (2019) 

図：APS 指数とドメインウォールによ

る指数の等価性を示す５次元時空の

例。ドメインウォールは 4 次元であ

り、角は 3次元となる。 
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【A01公募】 

 「熱平衡化しない量子多体系」のメカニズム解明に一石を投じる [桂,Phys. Rev. Lett. (2020) プレスリリース]、

量子多体系の 30年来の難問を解決：SU(N)ハバード模型の基本的な性質を解明[桂,Phys. Rev. Lett. (2021) プ
レスリリース]、カゴメ格子状のじゃんけんゲームを解析することでトポロジカル現象の典型例であるカイラルエッジ

状態の発現を解明 [吉田,Scientific Report (2021)]、さらに例外点の発現や非エルミート表皮効果の発現も指摘
[吉田,Phys. Rev. B (2021)]、トポロジカル物質のコーナー電荷などの量子化値を離散幾何学と関連付け [村上, 

Phys. Rev. Res. (2020)] ほか 

 

研究項目 A02：ネットワーク解析による高分子材料 

ペプチド鎖が精密に編み込まれたナノカプセルの合成に初成功（A02-1：プレスリリース） 

 自己組織化の原理を利用して、ペプチド鎖 24本と銀イオン 24個の

計 48成分が精密に集合して複雑に編み込まれた球殻構造を世界で

初めて合成することに成功した。分子構造解析と数学的な結び目理

論に基づくトポロジー解析を実施することにより、この構造はペプチド

鎖４本と銀イオン４個が交互に連なってできたリングが６つ、立方体状

に絡まったトポロジーであることを示した。ナノ物質合成において、分

子鎖を精密に編み込むことで中空の球殻構造(カプセル)を人工合成

して幾何学的構造まで同定した例はなく、画期的な成果といえる。 

Nature Communications 10 (2019) に 2報 

 

相分離構造の電子顕微鏡画像情報から相互作用パラメータを推定（A02-2,B01公募：領域内連携） 

 ３次元相分離構造を持つ高分子材料の２次元断面画像から、A-Bジ

ブロックコポリマーの混合エンタルピーの評価に用いられる「Flory-

Hugginsのχパラメータ」を深層学習で推定する手法を開発した。実空

間 SCF計算によりブロックコポリマーの準安定相分離構造を発生さ

せ、χパラメータを推定して安定相の構造を予測することで手法の振る

舞いを検証した。対称性の低い準安定構造の空間分布の情報に本来

取るべき安定相のラベルを与え、深層学習の一種である 3D-

Convolutional Neural Network(3D-CNN)を用いて約 15,000サンプル

を学習させたところ、学習に用いていないジブロックや非対称トリブロッ

クコポリマーの準安定構造から安定相を予測することに成功した。   

Scientific Reports (2021) 

 

【A02公募】 

 光で高分子形状をリセットする「T・レックス」により流動性が変わるシリコーン材料を開発 [本多, Angew. Chem. 
Int. Ed. (2019) プレスリリース]、破壊実験とシミュレーションによりネットワーク状構造物のトポロジーと強靭化の

関連を解明 [山口,Phys. Rev. Lett. (2020)]、８の字架橋点を持つ高分子ゲルの極端に異方的な力学物性を解

明 [浦山, ACS Macro Lett. (2022)] ほか 

 

研究項目 A03：物質分離・輸送を最適化する多層・多孔質材料の離散曲面論 

「離散曲面論」「離散極小曲面論」の完成（A03-1,A03-2：領域内連携） 

 与えられたネットワークを「離散曲面」とみなし幾何学的に計算するアルゴリズムを開発して、ネットワークの細

分とその収束列として背後に隠れた連続構造を特定し、「収束の極限に現れる特異点の分類」に対する道筋を

与えた。これにより、要素分解と再構築を経て得られる 3 次元ネットワークのうち例えば拡散を最適化するものを

分類し、多層・多孔質材料の最適構造を調べる道具立てを得た。これらの「離散極小曲面論」を踏まえて、ナノ構

造の動的形成に関する数理モデルを微分幾何学的手法で具体的に構築する際の鍵となる方策を調査したところ、

Pinkall−Lam らが発表した「サークル・パッキングを用いたネットワークの共形構造（Thurston）」を活用した離散極

小曲面の Weierstrass 表現を我々の理論と組み合わせ、目的のネットワークを「指定された特異点を許容する周

期的極小曲面」として構成すれば良いことが分かった。これにより、対応する三分岐極小曲面による三重連続構

造の実現を研究する基盤が完成した。 

Comput. Aided. Geom. Des.(2017), Tohoku Math.J (2022) 
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カーボンネットワークをモデルとした離散曲面の細分の定義と細分列の収束（A03-1,A03-2：領域内連携） 

 カーボンネットワークは、数学の視点からは三分岐離散曲面と考え

ることができ、抽象グラフとしての細分を経由して細分列を定義可能

である。さらに、局所エネルギー最小化によりハウスドルフ距離に関す

る細分列の収束のアルゴリズムを開発した。これは単に数学的な興味

だけではなく、３次元グラフェンに代表される負曲率炭素構造を考え

る際に有用な成果であり、モノグラフとしての出版も決まった。 

 (Springer Briefs in the Mathematics of Materials, 2022 予定) 

 

数学を取り入れて触媒を「設計」する（A03-1,A03-2,A03公募：領域内連携,プレスリリース） 

 安定な結晶格子の探索を数学的に行うために

提案された「標準実現」の考え方を炭素のナノ

構造の予測に応用すべく、斥力項を入れた SRRI

モデルを構築した。これはπ共役な離散曲面系

において第一原理分子動力学計算を代替しうる

精度で高速な構造予測を可能にし、ガウス曲率

と窒素ドープエネルギーの相関を捉えることがで

きた。さらにグラフェン様の炭素材料を実験的

に作製し、その触媒能力を検証することで、数学

を用いた材料設計の有用性を実証した。求める

触媒機能を発現する異元素のドープ箇所を決

め、対応する離散曲面をデザインする「逆推

論」の手法として期待される。 Carbon(2021), 科学新聞（2021年 7月 16日） 

 

極小曲面の理論の構築と具体系としての実現（A03-2,A03-3,A03公募：領域内連携） 

 数学側からのアプローチとして、極小曲面や平均曲率一定曲面を相界面とする構造について、様々な理論構

築に取り組んだ。内藤は、螺旋状の小さな針金が支える微小液滴の数理モデルを与えて螺旋運動で不変な

CMC曲面の安定性を調べ、一つの常螺旋と二つの短い曲線弧で張られる凸で安定なCMC螺旋面のクラスを得

た。小磯は、液滴の界面の数理モデルや可展面についての変分問題のエネルギー極小解を決定する研究を行

った。 

 材料側からのアプローチとしては、ミクロな枠構造に無機材料の膜を張ることで目的の

極小曲面を持つ触媒を作成する技術の開発に取り組んだ。高見は、セラミックスナノ粒子

の分散液を調製し、マイクロメートルやミリメートルサイズの枠上で極小曲面を形成した

後に乾燥して、極小曲面の形状を有するセラミックス薄膜を形成するという手法を考案し

た。形成した薄膜は、イットリウム安定化ジルコニア(YSZ)ナノ粒子を用いた場合で 97.6 

wt%という極めて高い濃度のセラミックスナノ粒子を含む。薄膜は極小曲面の形状をとって

おり、ヘリコイド構造や Enneper 曲面など様々な形状を実現可能である。YSZ ナノ粒子の

他に TiO2 ナノ粒子を用いたセラミックス極小曲面の形成も可能とし、機能性を付与する

前の段階まで進むことができた。 

 

【A03公募】 

 自発曲率の概念を導入して定常光照射下での結晶の巨視的変形の繰り返しを数理モデル化 [影山, Small 
(2022) プレスリリース]、電気化学反応により異なるトポロジーを持つMOFを選択的に合成 [吉川, Dalton Trans. 
(2021)] ほか 

 

研究項目 B01：物質・材料科学のための情報科学基盤 

複雑ネットワーク指標を用いたポリマーの力学物性の解析法（B01-1,A02公募,B01公募：領域内連携） 

 弾性を持った高分子であるエラストマーは、既存のモデルでは分岐数と架橋密度のみで応力が決まるとされて
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おり、ポリマー鎖の繋がりの影響を加味してゴム

弾性を記述することはできていなかった。そこ

で、複雑ネットワーク科学の手法を応用して、架

橋点の実空間上の位置とネットワーク上の位置

の両方を考慮した新たな中心性指標を開発し

た。重み付きネットワーク表現を用いてエラスト

マーの力学物性を解析した結果、ネットワー

クの中心にいる架橋点、かつ、初期の架橋

点間距離が大きい架橋点ほど応力に対して寄

与すること、距離を考慮した新たな近接中心性の指標を導入したことで架橋点間距離と架橋点のゆらぎの両方

を統一的に記述できることを明らかにした。これにより、伸びきり鎖による応力集中の記述も可能になった。 

Patterns(2020), J.Comp.Chem.Jpn.(2021) 

 

ブロック共重合体のミクロ相分離構造の解析法の開発（B01-1,A02-2：領域内連携） 

 ブロック共重合体は、モノマー間の相互作用の大きさや平均体積分率によって様々なミクロ相分離構造をとる。

また、ほぼ同じような条件で生成したとしても初期値のゆらぎに依存して異なる準安定構造をとる。これらの構造

の違いが物性に影響を与えていると考えられるが、ミクロ相分離の複雑な構造を単純な方法で定量化するのは困

難なため、どのような構造の特徴がどのように物性に寄与しているかについては分かっていなかった。そこで多様

なミクロ相分離の複雑な構造をマルチフラクタルで特徴づける方法を開発し、特異性指数や一般化次元などのマ

ルチフラクタル指標が力学物性や自由エネルギーに関係していることを見出すことができた。

J.Comp.Chem.Jpn.(2020)  

 

ベイズ推定を用いた新たな電子構造の解析法を開発： 

トポロジカル絶縁体などを巡る数々の論争の決着へ（B01-2,A01公募：領域内連携,プレスリリース） 

 角度分解光電子分光（ARPES）によって得られたトポロジカル絶縁体 TlBi(S,Se)2のバンド構造に対してベイズ

推定を用いた電子状態の解析を行い、モデルが持つ 559個のパラメータの値を全て決定することで、ARPES デ

ータを極めてよく再現する解析結果を得た。さらに、2種類

のバンド構造のモデルのどちらが妥当かを統計的に評価

してディラック電子に質量があることを明確に示し、10年

越しの議論に決着をつけた。従来の解析方法では有限解

像度のバンド構造データに対してパラメータ推定を行って

もモデル選択の自由度が残されていたが、本手法では選

択されたモデルの良し悪しを統計力学的な手法で定量的

評価することによって物理の異なる複数のモデルから妥

当なモデルを選択することができた。このモデル選択の方

法は従来、情報量基準として知られていたモデル選択の

指針を統計力学の視点から自然に導入したものであり、

ARPESイメージに限らず広範な実験データの解析に応

用できる。 

Communications Physics（2021） 

 

【B01公募】 

 ４つまでの環状鎖で作るカテナンの MD計算を行い絡み方とレオロジー特性の関係を解明した [萩田, 

Macromolecules (2021), A02-1 との連携]、Ｘ線散乱回折データを使って生分解性高分子のプロセス-構造-物

性相関を調べる手法を提案した [天本, Polym. J (2021), A02公募との連携]ほか 
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７ 研究発表の状況 
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9. (B01-2) A. Ichiki, "Laplacian eigenvalue problem: macroscopic and microscopic energetics for soft matter" 

Polymers and networks via topology and entanglement (Tokyo) 2019. 
他、計画研究・公募研究を問わず多数 

 

◯ 書籍 
1. A.Tanaka, A.Tomiya, K.Hashimoto "Deep Learning and Physics" 全 207頁, Springer Nature (2021). 
2. 田中 章詞、富谷 昭夫、橋本 幸士 『ディープラーニングと物理学 原理がわかる、応用ができる』 全 300 頁、
講談社 (2019). 

3. K.Shimokawa, K. Ishihara, Y. Tezuka "Topology of Polymers" 全 89 頁、Springer, SpringerBriefs in the 
Mathematics of Materials (2019). 

4. H. Naito "Trivalent Discrete Surfaces and Carbon Structures" 全 103 頁、Springer、SpringerBriefs in the 
Mathematics of Materials [掲載決定]. 

5. 手塚 育士(監修) 「環状高分子の合成と機能発現」 全 336頁、シーエムシー出版 (2018). 
他、部分執筆した書籍や学術誌における総説記事 多数 

 

◯ ホームページ 

本領域のホームページ（https://www.math-materials.jp） 

 この事後評価報告書に記載しきれない情報を参照いただけます 

https://www.math-materials.jp/
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◯ 主催シンポジウム等 

1. Workshop "Discrete Geometric Analysis and its Applications" 2022.1.7-9 (Online)  

2. "International Conference on Discrete Geometric Analysis for Materials Design" 2021.9.26-29 (Online) 

3. "GTF2021 The Geometry & Topology Behind Fabrics at Multiple Scales" 2021.5.20-21 (Online) 

4. 日本物理学会第 76 回年次大会 共催シンポジウム「次世代 物質探索のための離散幾何学」2021.3.12

（オンライン） 

5. 化学工学会第 51 回秋季大会［材料・界面部会シンポジウム］次世代物質・材料探索のための新たなア

プローチ 2020.9.24（オンライン） 

6. Workshop "Topological phenomena in non-Hermitian and non-equilibrium systems" 2020.2.24-28 (Sendai) 

7. MRM2019, Symposium B-3, "Mathematical Materials Science -Mathematical Approaches for Materials Designs 

in the Data Driven Society-" 2019.12.10-14 (Yokohama). 

8. "Deep Learning and Physics 2019" 2019.10.31-11.2 (Kyoto) 

9. "Polymers and networks via topology and entanglement" 2019.8.7-9 (Tokyo) 

10. "Polymers meet Topology" 2019.1.30-2.1 (Tokyo) 

11. "The Topology of Nucleic Acids: Research at the Interface of Low-Dimensional Topology, Polymer Physics and 

Molecular Biology" 2019.3.24-29 (Canada) 

12. "AIMR Workshop on Pure and Applied Mathematics" 2019.1.7-8 (Sendai) 

13. 新学術領域「次世代物質探索のための離散幾何学」キックオフワークショップ 2018.2.18（仙台） 

14. "Knots and Polymers: Aspects of topological entanglement in DNA, proteins and graph-shaped polymers" 

2017.8.8-10 (Tokyo) 

他、各班主催の研究集会 多数 

 

◯ アウトリーチ活動 

一般向け講演・セミナー：36 件、記者プレスリリース：29 件、 

メディア報道：国内 55 件 海外：22 件、小・中・高向けの講演等：15 件 

 

【主だった活動】 

パンフレットの作成 

News letter「離散幾何と材料」vol.1（2018.4.1）− vol.10（2022.3.11）まで発行：紙媒体として関係先に送

付するとともに、上記の領域ホームページにて公開 

 

レクチャー 

• 小谷元子：高校の数学の教員に対して数学の先端研究、特に AIMR における数学−材料科学連携を紹介

（長野県須坂東高校、2018.11.10） 

• 古田幹雄：女子中高生講座「数学の魅力 8」（東京大学駒場キャンパス大講義室、2019.3.10） 

• 古田幹雄：Summer School 数理物理 2020（オンライン、2020.8.28） 

他 

一般向けの情報発信 

• 小谷元子：第 8 回 WPI サイエンスシンポジウム『数学の驚くべき力 数学が繋ぐ多様な世界』「数学で

ミクロとマクロをつなぐ」（東京 2020.1.12.） 

• 橋本幸士：2018 年度日本物理学会科学セミナー 公開講座「AI（人工知能）と物理学」（2018.8.1） 

• 橋本幸士：オンラインセミナーシリーズ「ディープラーニングと物理学」2020.5 から 40 回以上開催

（https://cometscome.github.io/DLAP2020/） 

• 下川航也：科学雑誌「Newton（ニュートン）」2018 年 6 月号、「ニュートン別冊 数学の世界 図形編」

に一般向け解説を掲載 

• 正井秀俊：第 154 回サイエンスカフェ「数学小噺～日常に数学を～」（せんだいメディアテーク、 

2018.7.11.） 

• 赤木和人：MathAM-OIL 第 3 回企業連携ワークショップ「ソフトマテリアルのトポロジカル解析: 顕微

画像の分類とキャラクタリゼーション」（東京、2018.12.5） 

• 赤木和人：「トポロジカルデータ解析コミュニティ」を主催し、2021.5 から主に材料系企業に向けてセ

ミナーシリーズを開催（https://www.wpi-aimr.tohoku.ac.jp/TDA/） 

他 
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８ 研究組織の連携体制 

研究領域全体を通じ、本研究領域内の研究項目間、計画研究及び公募研究間の連携体制について、図表などを用

いて具体的かつ簡潔に１頁以内で記述すること。 

 

 右図は本領域内の連携状況の可視化を試みたもの

である。見出しの①②などは計画研究を示す。対角線

より上（赤色系のセル）は２つの分野間での連携を示

す。対角線より下（黄色系のセル）は３つ以上の分野

にまたがる連携を黄色系で表す（１つの連携に対して

３つ以上のセルが塗られる）。濃色のセルは論文に至

ったものを示し（色が濃いほど論文数が多い）、淡色の

セルは進行中のものを示す。 

 A02が B01と連携して成果を出している様子や、A03

内での計画班・公募班の連携が非常に活発である様

子、さらに A01,A02,A03の垣根を超えた異分野連携も

試みられている様子が分かる。 

 本領域が始まった時はコミュニケーションすら困

難だったものが、インターフェース研究者が企画する

勉強会やワークショップ、「物質と情報科学セミナー」

といった研究項目 B01 によるチュートリアルを通して領域内の交流を促したことで、コロナ禍という困

難な状況にもかかわらず連携を推進することができた。 

 

以下にいくつかの重要な連携例を挙げる： 

「トポロジカル物質における数学と理論の接点」 

古田（A01-1）［数学］、橋本（A01-2）［理論］、深谷（A01 公募）［理論］ 

A01-1, A01-2が互いに触発され、それぞれの視点から高次トポロジカル物質についての２つの新しい

概念の提示につながった。 

 

「離散曲面の数学理論と物質系としての実現」 

小谷（A03-1）［数学］、内藤（A03-2）［理論］、高見（A03-3）［実験］、阿波賀（A01公募）［実験］ 

「離散極小曲面論」の数学理論の構築、離散曲面の細分の考察による物質系としての負曲率構造の提

示、μm レベルの多重多連続構造の作成、分子レベルでの多重多連続構造の作成が連携することで、

本領域における数学側・材料科学側の課題を擦り合わせた。 

 

「３次元ネットワークに付随する相分離に関わる三重周期極小曲面とネットワークとの対応」 

下川（A02-1）［数学］、小谷（A03-1）［数学］、内藤（A03-2）［理論］ 

離散幾何解析の手法を用いてコアネットワークの適切な配置を与えるエネルギーに関する研究を実施

した。後に「改良型標準実現」の手法開発とグラフェン系での実証につながった。 

 

「複雑ネットワーク解析に基づく高分子構造-物性の記述」 

大西（B01-1）［情報］、天本（B01公募）［情報、実験］、青柳（A02-2）［計算］、小椎尾（A02公募）［実験］ 

複雑ネットワークの概念と手法を持ち込むことで、高分子の構造-物性相関解析に関する領域内の方向づけ

に大きく寄与した。 

 

「トポロジカル物質の電子状態の精密測定とデータ解析」 

一木、徳田（B01-1）［情報］、相馬（A01公募）［実験］ 

画像処理法の適用検討から始まり、電子状態の精密測定と統計的手法を組み合わせて物理モデルを同定で

きる、非常に汎用的な手法の提案につながった。  
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９ 研究費の使用状況 

研究領域全体を通じ、研究費の使用状況や効果的使用の工夫、設備等（本研究領域内で共用する設備・装置の購

入・開発・運用、実験資料・資材の提供など）の活用状況について、総括班研究課題の活動状況と併せて具体的か

つ簡潔に２頁以内で記述すること。また、領域設定期間最終年度の繰越しが承認された計画研究（総括班・国際活

動支援班を含む。）がある場合は、その内容を記述すること。 

 

○ 計画研究における状況 

 平均して約４割の予算を若手人材の人件費に充てた。また、約２割を研究打ち合わせ、研究者招聘、

成果発表旅費、成果発表等に支出した。新型コロナの感染拡大前の打ち合わせへの支出は特に活発であ

った。一方、設備備品費への支出は約２割に抑えられており、計算機を多用する研究においてもハード

ウェアの購入と外部の計算機センターを併用するなどの工夫が見られた。数学や理論のウェイトが大き

いこともあるが、若手の育成と班の内外の人的交流の促進を目的とした支出を重点的に工夫するなど、

領域運営の方向性に沿った執行がなされている様子が分かる。 

 

○ 公募研究における状況 

 実験の要素を補う必要が生じたこともあり、公募研究への予算の配分を手厚くした。実験系の採用件

数は半数を超えており、公募研究全体の予算の５割弱が設備備品費に支出された。試薬や消耗品への支

出と人件費がそれぞれ約２割であり、妥当な割合で執行が進められたものと判断できる。 

 

○ 総括班における状況 

 領域全体の予算の約２割を総括班の活動に充てた。総括班の予算の約５割を使って複数のインターフ

ェース研究者を雇用し、領域内の連携を促進しつつ若手人材の育成を進めた。約２割は後述する計算サ

ーバやレーザー顕微鏡／3Dプリンタといった共用の設備備品の整備に充てた。約１割を分担者への配分

と連携奨励費に用いて、分野を越えた連携研究に対する打ち合わせ旅費や成果発表費用の支援を行なっ

た。同じく約１割を、総括班主催の会議（シンポジウムや領域会議等）にかかる旅費や会場代として支

出した。コロナ禍の影響で思うような執行ができなかった部分はあるが、数学と材料科学を掲げて大き

く異なる分野間の連携を促す目的で、できるだけの工夫を凝らした執行ができたと考える。 

 

 総括班における支出の工夫を以下に具体的に述べる。 

(1)インターフェース研究者の雇用 

 学位を取って日の浅い若手研究者を研究項目 A01, A02, A03, B01にそれぞれに割り当て、次世代

のリーダーとして育成した。彼らには、①研究項目内での会議や勉強会を企画＆実施、②領域のニュ

ースレターの編集と発行、③内外の集会での学際的研究の流れを情報収集、④プレーヤーとして自身

の研究と連携研究を推進する役割を課し、人材の輩出と領域全体の活性化に大いに寄与した。 

 

(2)連携推進奨励費の導入 

 計画研究・公募研究を問わず、複数の研究項目に跨る活動を対象として打ち合わせ旅費や成果発表

費用をサポートした（期間を通じて 10件、平均 40万円／件）。若手にとって論文掲載費の支援は大

きかったようである。 

 

(3)共有インフラの整備 

 若手研究者が貴重な予算・時間・機会を有効利用できるように、また領域内での連携研究の母体と

なる「バーチャルラボ」の形成が進むことを期待して、総括班として計算機システムや共通機器の導

入・運用を行なった。 

 

① 共用計算機 

 近年は商用・フリーを問わず研究に役立つソフトウェアが数多く入手でき、ちょっとしたアイデアを

試すためにシミュレーションや数理解析を行うことが容易になっている。インターネット経由でアクセ

ス可能な高性能サーバ 6台からなる計算機クラスタを導入・管理し、有用なソフトウェアのインストー

ル・更新を行う手間を総括班で担うことで、領域全体の予算と研究者の時間を有効に利用できるように
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した。コンパイラを核とする開発環境、ポピュラーな分子動力学ソフト、電子状態計算ソフト、数式処

理ソフト、画像処理ソフト、さらに東北大学 AIMRで開発した材料科学用パーシステント・ホモロジー

計算ソフト「HomCloud」などを用意した。機械学習を気軽に試せるライブラリ群や GPU型アクセラレー

タも用意した。バッチ型ではなく対話型の環境を提供して利便性を高くしたこともあり、常時 10名程

度のアクティブユーザの利用があった。 

 今後、この計算機システムの一部は国立情報学研究所 NIIのデータリポジトリ基盤に結合し、領域内

で開発した手法（A02-1で開発された結び目理論に基づく構造の分類法など）を外部から利用できる形

で成果公開に役立てる予定である（成果とりまとめ課題）。 

 

② 共用装置 

 レーザー顕微鏡（キーエンス社製）と 3Dプリンタ（Ultimaker S3）を東北大学 AIMRに設置した。 

 レーザー顕微鏡の空間分解能的は表面形状解析に一般的に用いられている原子間顕微鏡に次ぐレベル

のものであるが、カンチレバーを用いる原子間力顕微鏡に比べて操作が各段に簡便であり、より広い領

域を短時間で測定できる。微細加工した立方体状の枠にマイクロメートルスケールの極小曲面が形成さ

れた様子を直接観察できるなど本新学術領域における物質の３次元形状測定・解析に適しており、理論

研究者が測定の場に立ち会うことで、実験研究者、数学・理論研究者、インターフェース研究者間で議

論を深めることができると期待した。 

 3Dプリンタは数式で記述された複雑な立体造形物を出力することに適している。特に、A02班や A03

班では「結び目」や「絡み」「多連続多孔質構造」といった研究対象を扱っているため 3Dプリンタが有

用な場面が少なくない。計算機の画面の中での可視化だけでは得られない気づきをもたらすことで、レ

ーザー顕微鏡の場合とは逆に、実験の研究者が数学・理論研究者との議論に加わりやすくなる場面も期

待した。 

 これらの機材の運用はコロナ禍による制限のため想定どおりには至らなかったが、今後も共用設備と

して領域 OB・OGなどに公開したい。 

 

 

 なお、領域設定期間最終年度の繰越しは行わなかった。 

 

  

レーザー顕微鏡

μm レベルの枠を用いた 

極小曲面材料の観察例

3 Dプリ ンタ

数式に基づいて生成した 

網目の出力例
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10 当該学問分野及び関連学問分野への貢献の状況 

研究領域全体を通じ、本研究領域の成果が当該学問分野や関連学問分野に与えたインパクトや波及効果などにつ

いて、「革新的・創造的な学術研究の発展」の観点から、具体的かつ簡潔に１頁以内で記述すること。なお、記述に

当たっては、応募時に「①既存の学問分野の枠に収まらない新興・融合領域の創成を目指すもの」、「②当該領域の

各段野発展・飛躍的な展開を目指すもの」のどちらを選択したか、また、どの程度達成できたかを明確にすること。 

 

 本提案は、数学（特に離散幾何解析学）と物質・材料科学の協働により、「①既存の学問分野の枠に収

まらない新興・融合領域の創成を目指すもの」であった。日本が強い分野でありながら、これまでほとん

ど出会いのなかった数学と物質・材料科学という両分野間をブリッジし、互いに刺激を与え合うことで

新しい概念や手法が開発された。世界に先駆けた試みを多数行なった結果、いくつかの成功例が生み出

され、今後につながる多くの重要な課題も特定できた。 

 

【数学とトポロジカル材料】 

 幾何学における微分方程式の局所化・有限次元近似・離散化の概念を融合し、ト

ポロジカル相の研究において「指数」の概念の一般化に成功した。これにより物性

物理側には「高次トポロジカル指標」に代表される先駆的な概念が、数学側には相

互作用がある系に触発された指数定理の展開・深化がもたらされた。また、離散幾

何解析からヒントを得て、素粒子論の手法で創発した時空を物質のスピン配列か

ら生まれた深層ニューラルネットワークと捉えて解く枠組みが生み出され、ディ

ープラーニングと物理学が融合した革新的な学術領域の開拓が始まった。 

 

【数学と高分子材料】 

 高分子のトポロジーや相分離構造を解析する数学的手法を確立したことで、分子

やその集合体が作る「形」が階層を超えてどのようにマクロな物性・機能に繋がる

かを調べられるようになり、テキストも出版された。一方、分子シミュレーション

とネットワーク科学・機械学習を組み合わせたデータ科学的アプローチにも顕著な

発展があった。これらは外挿領域に及ぶ高度な材料設計やプロセス設計につながる

基盤として、学術・産業の両面で大きな波及効果をもたらしつつある。 

 

【数学と連続多孔質材料／曲面材料】 

 多孔質構造の分類と形成のために３次元トポロジー的手法や極小曲

面論などの微分幾何学的手法を構築して、原子・分子が作るミクロな

構造とマクロな機能・性質との関係の解析に取り組み、離散幾何解析

と材料科学の融合を切り拓いた。炭素ナノ材料や有機金属構造体（MOF）

のような実際の材料物質でその有用性を示せたことで産業界も関心を

示し、経団連数理活用産学連携イニシアチブが立ち上がった。一方、

物質科学の課題から刺激を受けて離散幾何解析がより豊かに進展した

ことも注目に値する。数学・物質・材料科学を問わず、参加研究者の多くが数学・数理科学の研究会やシ

ンポジウムでの招待講演やレクチャーに招かれたことが、数学コミュニティからの関心の高さを示して

いる。 

 

 物質材料の多様な課題に対して、数学を用いて高次元で複雑な構造に含まれた本質的な情報を取り出

し、ミクロとマクロの関係を階層横断的に理解して逆問題を解くための道筋を示せたことは、国内外を

見ても先進的な成果である。また、領域に参加した研究者は、様々に数理・データを用いる物質探索・開

発を体験し、デジタル時代の物質科学に資する人材として育った。これらにより、物質・材料科学の研

究・開発のありかたを大きく変える新興・融合領域の創成を達成した。得られた数々の手法や知見を素材

開発へ展開することが期待されている点で、産業的・社会的にも大きなインパクトを与えている。本研究

期間の終了はひとつの通過点であり、今後もその潮流は勢いを増すものと確信する。 
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11 若手研究者の育成に関する取組実績 

研究領域全体を通じ、本研究領域の研究遂行に携わった若手研究者（令和４年３月末現在で 39 歳以下。研究協

力者やポスドク、途中で追加・削除した者を含む。）の育成に係る取組の実績について、具体的かつ簡潔に１頁以

内で記述すること。 

 

 本領域の構成メンバーに関しては、計画研究代表・公募研究代表を含め全体的に若手研究者を意識的

に多く採用した。彼らが課題の発見と解決のために領域内で連携しやすい環境を用意することが、数

学、理論・計算、実験、情報にまたがる異分野融合人材としての成長につながる。特に、数学や物質・

材料科学の専門性をもつ若手研究者が情報科学のトレーニングを受けつつ、他分野との共同研究を推進

することでコミュニケーション能力を育み、従来の研究者とは異なるマインドセットを持つことが重要

であるという認識のもとに、育成に注力した。 

 

若手育成プログラム 

(1) A01, A02, A03毎に企画した領域内チュートリアル型セミナーによる勉強会やワークショップ、B01

による「物質と情報科学セミナー」「物質と幾何学セミナー」を通じたスキルと素養の向上 

(2) 国際アドバイザーによる集中講義、若手発表会を通じたアドバイスなど国際的な感覚の養成 

研究期間の後半では足腰を鍛えた若手を海外に派遣して知見を広めてもらうことを企画していたが、コ

ロナ禍により実現できなかったことが非常に残念である。 

 

インターフェース研究者の配置 

 学位を取って日の浅い研究者を採用し、研究項目 A01, A02, A03, B01にそれぞれアサインした。彼

らには異なる分野のメンバー間の意思疎通を助け、自らも連携研究のプレーヤーになることを求めた。

具体的には、以下の活動に取り組んでもらった。 

(1) 勉強会や班会議の企画を担当し、領域メンバー間の研究接点をコーディネートする 

(2) ニュースレターの作成を通して多くの領域メンバーと個人的な面識を得つつ異分野の研究を伝える 

 

これらの結果、領域活動に真摯に取り組んだ多くの若手のプロモーションが報告されている。また、デ

ジタル化社会において数理能力と専門領域の知識を兼ね備える人材への期待値は高く、分野を超えて活

躍の場を広げる例も少なくない。 
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12 総括班評価者による評価 

研究領域全体を通じ、総括班評価者による評価体制（総括班評価者の氏名や所属等）や本研究領域に対する評価

コメントについて、具体的かつ簡潔に２頁以内で記述すること。 

 

坪井 俊（理化学研究所・数理創造プログラム・副プログラムディレクター,  

     武蔵野大学・教授, 東京大学・名誉教授） 

 本領域は 2017年度後半に開始され本年 2022年に終了した。2020年から終了までの期間は COVID-19

蔓延のもとで研究集会・研究アウトリーチが制限された。オンラインでの研究連絡・研究集会等の開催

は行われ、研究自体はそれぞれの分野でも分野横断的にも大きな前進を見ることができた。一方、本領

域の存在を示すことによる、予見されていなかった分野の研究者や社会にむけてのさらなる広がりを期

待もしていたが、COVID-19蔓延のもとで研究期間後半には困難があり、この領域で育まれた最先端研究

者の連携交流の継続と育てられた若手研究者の今後の更なる活躍に期するものである。 

 専門とする数学から見た本新学術領域研究の後半期間の大きな成果は、今後の連携を支える理論的基

礎を数理科学からも物質科学からも共有できる基盤として構築し、論文として出版して、さらに広い分

野の研究者の参画が得られるようにしたことと思われる。実際、A01研究からのコーナーのあるドメイ

ンウォールを設定したアティア・パトーディ・シンガーの指数定理の定式化にかかわるいくつかの出版

物は、数理科学の研究者からも物質科学の研究者からも理解される形に書かれており、今後の協働の基

礎となるものである。この論文作成に将来を嘱望される若手研究者が数多く参加していることは特筆に

値する。21世紀の 3次元多様体論に基づく空間グラフ（ネットワーク）絡み目や分岐曲面の研究が、

A02研究により実際のペプチド鎖のネットワーク解析に応用できていることも際立った成果である。A03

研究においても空間 3叉グラフの曲率とそれの定める曲面に関する理論も論文にまとめられ、実験への

示唆を与え、炭素膜の欠陥やドーピングされた炭素膜を用いる触媒設計の方法に新たな地平をもたらし

ている。 

 理論物理、学習理論との関連においても時空を次元が１高い時空の境界とみるホログラフィー原理

は、数学におけるサーストンプログラム等との親和性が高いものであるが、A01 研究による量子的ブラ

ックホール理論と学習理論の平行性、それと物質科学における量子状態の関連の指摘は前半期間でなさ

れ、それは後半期間に領域内研究者、領域外の研究者の研究を刺激誘発させるものとなった。この研究

から新たな学術変革領域研究が生まれたことは今後の更なる発展を期待させる。 

 B01研究においてもネットワーク解析、機械学習、統計力学手法を駆使して、様々な材料物性を明ら

かにしている。むしろ実験に近い研究者がニュースレターにおける感想等で数理科学者との連携が有効

であったことを述べており、さらなる連携を予感させるものである。領域におけるインターフェース研

究者の配置によるものも含め、領域内における共同研究での成果が多数あることも素晴らしいと思う。 

 本領域に参画した研究者は、各分野で世界を牽引する方々であり、本領域での研究成果、研究姿勢

は、数学コミュニティーにおいて高く評価されている。多くの若手研究者が参画し、新しいキャリアパ

スが実現されていることも含め、数学・数理科学の研究者にとって様々な分野への応用とともに発展し

ていく数学が目に見えるものになっており、本領域から派生する研究はより多くの研究者をひきつける

ものになっている。さらなる発展を期待している。 

 

常行 真司（東京大学・理学系研究科・教授） 

 本領域は全国の数学者、数理物理学者、計算科学者、実験研究者を巻き込み、数学と材料科学をつな

ぐ新しい学問領域の確立という、まさに新学術領域にふさわしいテーマに取り組んできた。 

 A01では、高次トポロジカル相に関する先駆的な取り組みにより、その理解をすすめた。また深層学

習と AdS/CFT対応の関係性に着目し、離散幾何学の手法を応用して、超弦理論のホログラフィー原理で

発生する創発時空を決定する方法を開発した。この研究は、量子重力研究と強相関物性研究をつなぐ

AdS/CFT対応を現代的な数学とデータ科学によりさらに発展させた重要な成果であり、今後、双方に大

きなインパクトを与えることが期待される。 

 A02では高分子のトポロジー構造とトポロジーがもたらす物性を解析する様々な手法が開発された。

多数のペプチド鎖が編み込まれてユニークな球殻構造を形成したインターロック化合物の自己組織化構

造の発見とその解析に成功したほか、相分離構造を持つ高分子材料の画像データから相互作用パラメー
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タの評価を実現するなど、高分子材料研究に数学と情報科学の知見を持ち込むことに成功している。 

 A03では、原子の作るネットワークを離散曲面として取り扱い、隠れた特異点の解析・分類を通し

て、多層・多孔質材料の最適構造を予測する手法を構築した。この数学側からの発展に呼応して、炭素

材料の触媒能力と離散局面構造との関係性が実験的に明らかにされたほか、これまでにない極小曲面を

有するセラミックス薄膜形成の技術開発も行われている。二次電池など社会的ニーズの高いデバイス用

に、様々な多層・多孔質材料の可能性が模索される中、その複雑な構造の設計指針につながる数学的手

法ができたことは、今後につながる大きな成果であろう。 

 B01では情報科学的視点で高分子材料のネットワーク解析手法や光電子分光実験のデータ解析手法な

どを開発した。B01の研究活動は、領域内の連携研究に大きく貢献している。 

 このほか本領域では多数の公募研究を採択しており、多数の連携研究を通して成果が得られている。

また若手人材の育成のためにチュートリアル型セミナーや勉強会、ワークショップなど多数の試みがな

されており、実際、多くの若手研究者がプロモーションを果たしているのが印象的である。コロナ禍の

中、領域内の研究者が一堂に会することが難しいという状況の中で、領域の努力によってこれだけの成

果が得られたことを高く評価したい。 

 

塚田 捷（東京大学・名誉教授） 

 本新学術領域研究は、離散幾何解析学と呼ばれる数学の視点と方法を物質・材料科学研究に導入し、

数学との融合による新しい学術領域を開拓することを目的にかかげた。これを実現するためには、その

初段階として異分野間の協働研究を実現し有効性を実証することが必要だが、本新学術領域研究の５年

間に渉る成果から、その条件が十分に達成されたと確認できる。本新学術領域研究では、指数定理とト

ポロジカル物質、ネットワーク解析と高分子材料、極小曲面とナノ構造、物質科学と情報科学という主

項目を設定してスタートしたが、実験系を含め多くのすぐれた若手公募研究者が参加し当初の計画研究

を補強することになった。また情報科学の基盤を担当した計画班とインタフェース研究員とは、チュー

トリアルやセミナーを活発に行い、異分野間の交流に大きく寄与した。 

 共同研究によって多くの優れた具体的な成果が得られたが、特筆すべき例としては以下の様なものが

ある。トポロジカル物質の数学と物性物理学との関係では、指数定理の物理的な本質がドメインウオー

ルのモデルによって把握され、また高次トポロジカル物質の概念が明確にされたことは大きな成果と言

える。また強相関系のトポロジカル性について、機械学習による研究法の導入に成功したことも特筆に

値する。高分子材料のネットワーク解析についても、離散幾何解析学は有効な指針を与えることが示さ

れた。その例として、高分子が絡み合ったカプセルの実現が挙げられる。また深層学習法を利用して、

ポリマー混合エントロピーの評価法や構造安定性の予測法などが開発されたことも重要な成果と言え

る。 

 また多孔質材料を構成する極小曲面や特異点について離散幾何解析学の数理モデルを解析し、材料の

性質や機能との関係を予測する手掛かりが得られた。例えばグラフェンの曲率が集中する点という反応

場のアイデアを基に、多孔質炭素材料を作成し触媒能力を検証したこと、ミクロ系で実験的に極小曲面

を作りその機能探索を行ったことも興味深い試みである。情報科学的な基盤を担当した計画班は、領域

内の各グループと緊密に協力して分野連携のための普遍的方法論を開発する上で大きく寄与した。例え

ば高分子ネットワーク構造の解析や応力集中と架橋点の関係解明で具体的成果をあげ、ベイズ手法を用

いた電子構造の解析法などで大きな成果を導いたことは高く評価できる。 

 純粋数学と物質・材料科学とは、従来、かなり異質なものと考えられており、両者が協力する機会は

まれなことであった。しかし、最近における両分野のフロンテイアの拡大と急速に発展する情報科学の

インパクトは、分野間協働の実現可能性と必要性を増大させている。この点からも、本新学術領域研究

における試みの意義は大きい。本領域では幾つかのタイプの問題において、数学と物質・材料科学の連

携が極めて有効な果実を結んだことが実証されており、今後の分野融合の発展に強い期待を抱かせるも

のである。コロナ禍という状況下でもセミナーやチュートリアル活動などを活発に行い、意欲的に異分

野交流に取り組んだ若手研究者と領域代表の指導力に敬意を表したい。 

 

 

 


