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研究成果の概要（和文）：機械学習を高機能材料の開発に利用することがマテリアルズ・インフォマティクスの
主眼であるが、安全な材料開発のためには、予測された材料の機能を人間が理解できる形で説明する必要があ
る．そこで本研究では、物質の構造と機能という、材料科学における人間の理解の本質をなす二要素の間の関係
を明らかすべく研究を行い、物質の3次元構造や、分子式によって示唆される物質の構造が、確かにその材料が
示す物性値の予想に利用できることを示した．また、機械学習は一般に最適化問題として理解できるが、その計
算時間と計算精度のトレードオフ関係を明らかにした．これによってより効率的な機械学習アルゴリズムが構築
できるものと期待される．

研究成果の概要（英文）：The use of machine learning for the development of highly functional 
materials is the main focus of materials informatics. However, for the safety of the materials 
development, it is necessary to explain the predicted functions of materials in terms of what humans
 can understand. In this study, we have investigated the relationship between the structure and 
function of a material, which are two essential elements of human understanding in materials 
science, and have shown that the three-dimensional structure of a material and the structure of a 
material suggested by its molecular formula can indeed be used to predict the physical properties 
that the material will exhibit. We also clarified the trade-off relation between computation time 
and computation accuracy for a solver of an optimization problem, which typically appears in the 
learning phase of machine learning. This is expected to lead to the construction of more efficient 
machine learning algorithms.

研究分野： 統計力学

キーワード： 統計力学　機械学習　マテリアルズ・インフォマティクス　最適化問題　量子アニーリング
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研究成果の学術的意義や社会的意義
材料開発分野において機械学習の積極的利用の必要性が認識され、マテリアルズ・インフォマティクスという研
究領域が開拓されて久しい．一方で、従来の機械学習は大量のデータに合わせた傾向を出力するにとどまり、材
料の示す多様な物性を予測できるほどの表現力を獲得していない．また、通常の機械による学習は単なるパラメ
ータの調節にすぎないため、背景にある理論が無視され、材料世界の科学的理解を助ける道具としては不十分で
ある．本研究ではこの困難を解消し安心して機械学習を利用するため、(i)材料物性の理論的理解を助けるため
の機械学習、(ii)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焦点を当てて研究を行った．

※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。
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１．研究開始当初の背景 

機械学習においてモデリングとサンプリングは相補的な立場にある．材料科学で言え

ば、材料設計（モデリング）ができれば物性が予測（サンプリング）され、物性が分 

かれば材料の構造が推測できる．機械学習の発展で期待されるのは、モデリ 

ング面では現象予測の最適化、サンプリング面では計測過程の最適化である． 

本計画研究では機械学習により、高速・高精度なフィルタを構築するだけで 

なく、計測過程を最適化した「頭脳つき計測機器」を提案することで、創発 

的な機械学習利用の方法論の確立を図る． 

材料の機能は、それを構成する素材、環境、プロセスなどの要因によって 

物理量の場が決定され、その空間的構造を下地に発現する（図１）．本計画 

研究では、数学班(A03-1)、実験班(A03-3)、シミュレーション班(A02-2) 

との連携の下、分野横断的な独自の着想に基づきモデリングとサンプリン 

グの両面で新たな材料科学の枠組み形成を狙う．  
 
 
 
 
２．研究の目的 

近年発展の目覚しい機械学習を利用することにより、材料科学を系統的に理解し、新規

材料の作製に利用しようというマテリアルズ・インフォマティクスに期待が集まってい

る．本計画研究では、新規機能性材料の設計・開発をアシストする人工知能を構築する

べく、材料の実空間観察画像からその機能を高速かつ正確に推定する手法を、個別の試

料に関する検討および材料全般にまたがる横断的考察の両者に基づいて開発する．特に、 

材料のトポロジーと機能の関係を理解することが本領域の課題である．本研究は、統計

的機械学習の手法を用いることで、理論での予想を実験で検証するためのデータ解析法

を与えるという従来のデータ解析の役割に加え、理論で見落とされていたトポロジーと

機能の非自明な相関を実験データから探索、新たな実験手法を提案するという役割も果

たす． 

具体的には以下の課題に取り組む． 

[課題 1] 機械学習を利用した構造‐機能相関の抽出 

 試料の観察画像等の構造データからその機能と相関を持つ構造の特徴量を機械学習

によって抽出することを検討、性能評価を行い、新たな材料開発手法を提案する． 

[課題 2] 機械学習を利用した最適計測の研究 

 測定対象となる試料の静的および動的モデルをリアルタイムで推測し、計測を適応的

に行うことで、コストを最適化した計測手法を検討・提案、性能評価を行う．また、デ

ータ取得を効率よく行うためのアルゴリズムを検討する． 

[課題 3] 数理的視点からの高速化および高精度化の研究 

 材料物性の知見に根ざして、個別事例にとらわれない数理的観点から学習の高速化と

予測の高精度化について検討する． 
 
対象とするデータは個別の試料である一方で、個別事例に閉じない領域横断的な材料
データ処理における機械学習の数理的性質を明らかにすることで、機械学習のマテリア
ルズ・インフォマティクスへの汎用な応用可能性を示す． 

図１．材料における機能と構造 

図２．機械学習の利用 



 
３．研究の方法 

 それぞれの課題において、具体的に以下の研究項目に取り組んだ． 

[課題 1] 機械学習を利用した構造‐機能相関の抽出 

 実験班などと連携して、CNT と高分子の複合材料（1 次元的）や網目状の高分子材料

の解析をおこなった．また、シミュレーション班と連携して高分子材料の 3次元構造デ

ータに対して解析をおこなった．特に、CNT の解析においては、実空間顕微鏡画像から

物性値を予測するため、画像に対して電荷キャリアの疑似ポテンシャルを推定し、パー

コレーションから電気伝導度を推定した．また、高分子の立体構造を示したシミュレー

ションデータに対しては、光分子構造を決定する Flory-Huggins 理論との整合性の観点

から理論に登場する幾つかのパラメータの値をデータから決定し、物性予測に役立てた．

また、変分オートエンコーダを用いて材料の立体構造から低次元の特徴量を抽出し、こ

れと相関のある物性値を予測した． 

[課題 2] 機械学習を利用した最適計測の研究 

 低分解能の計測で精度の良い予測を実現するため、生体分子をターゲットとしてその

動的挙動をスパースモデリングを利用して高精度で予測した．また、ベイズ推定や量子

アニーリングを利用した原子の配置推定をおこなった．これらは計測装置を簡便化しな

がら精度の良い測定を行うための技術を提供するものである． 

[課題 3] 数理的視点からの高速化および高精度化の研究 

 情報理論、非平衡統計力学、確率過程の知見を元に、機械学習の学習フェーズの数理

的側面を理解した．特に、非平衡定常状態の物理の視点から最適解への緩和の速いダイ

ナミクスが示唆される．これは機械学習における学習が速いアルゴリズムと対応するも

のである．また、スペクトルギャップの一般論から、最適化問題における解の精度と計

算時間のトレードオフ関係を示すことができた．これは機械学習において、計算コスト

と予測精度のトレードオフ関係を与えるものとして理解される． 
 
 
 
４．研究成果 
 
(1) ベイズ推定による高精度なモデル選択 ARPES によって得られたトポロジカル絶縁体のバンド構造

に対し、ベイズ推定によるモデル選択を施すことによって相対論的 Dirac 電子の質量を高精度で
求めることに成功した．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、選択されたモデルの良し悪しを統計力学
的な手法を用いて定量的に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る．この手法は ARPES イメージだけに限らず、広範な実験データの解析に応
用できるため、将来的にはさまざまな機能性材料の研究を効率よく行える可能性がある． 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 



 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
(2) 非エルミート系におけるスキンモードの理解 

非エルミート系では物質表面の境界条件に鋭敏なスキンモードと呼ばれる励起モードが生じること
が知られており、これによってさまざまなトポロジカル物性が発現する．今回、この境界条件に敏
感なスキンモードを、高次元エルミート系の境界とみなして統一的に記述することに成功した．これ
によって複雑な境界条件を持つ一般次元の物質における表面物性を統一的に予想できると期待
される．特に非エルミート系の表面では従来の物質では知られていない特異な輸送現象が見られ
るなど、バルク材料にはない新規のトポロジカル物性が発現することが期待されている．この意味
で、本研究は次世代材料への理論的アプローチを大きく前進させたものと言える． 
 
 
                スキンモードの例．物質の端（境界）に局在した励起モードが発生し、 

これによって特異な輸送が発現する． 
 

 
 
 
 

(3) 結合振動子系におけるキメラ状態の厳密な解析手法 
結合振動子系において、全ての振動子の固有振動数が同一の場合は位相のそろった振動子の
集団（クラスター）が複数存在するキメラ状態は起こらないと考えられていた．これに対し、振動子
の初期位相がローレンツ分布に従う場合、Kuramoto-Sakaguchi モデルと呼ばれる結合振動子系
の典型的なモデルでは、任意時刻の位相分布を厳密に追跡することが可能であることが示され
た．この方法を拡張することによって、位相の初期分布が複数のローレンツ分布の重ね合わせで
与えられる場合についても、任意時刻の位相分布を厳密に追跡することができる．これによって、
初期条件に依存して遷移過程で長時間キメラ状態が持続する場合がありうることが示された．結
合振動子系が作り出す時空間パターンは脳モデルに代表されるように、記憶や計算といった情報
処理機能と密接に関係する．今回の成果は、リザバーコンピューティングなど物理系の時空間パ
ターンを利用した情報処理装置の性能評価や設計指針を与えるための基礎になると期待される． 

 
 
 
 
 
 



 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
単一固有振動数の振動子集団によるキメラ状態． 
振動子の位相が揃った集団（クラスター）が複数見出せる． 
(a)-(d)の順に時間が経過している． 

 
(4) ナノクラスタの電子線 CTデータからの 3次元再構成 

金のナノクラスタに電子線を照射することで得られる電子線 CT データはナノクラスタの原
子配置の情報を持っているものと期待できる．しかし、ナノクラスタの質量は小さいため、
電子線を多数回照射すると、クラスタ自体の構造が変化してしまう恐れがある．このため、
ナノクラスタについて、3次元的な原子配置を得るために様々な角度から電子線を照射する
ことは困難であった．そこで、スパースモデリングの手法を利用することにより、電子線の
照射回数を減らしながら、高精度で原子の 3次元配置を推定することを目指した． 
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