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研究成果の概要（和文）：近年の実験・測定技術の発展に伴い，高次元データが取得されるようになり，自然現
象の整理自体が容易でなくなってきた．本計画研究はスパースモデリングを基本として，自然科学の時空間デー
タ駆動による普遍的なモデリング原理の構築を目的とした．典型例として３つの課題，固体物理の走査型トンネ
ル顕微鏡・分光，脳科学のカルシウムイメージング，地球科学の岩石形成のダイナミクスを中心に研究を進めて
きた．それらは，空間構造形成，時間発展ダイナミクス，時空間ダイナミクスの抽出例に対応している．我々は
スパースモデリングとベイズ推論の枠組みで，研究分野の詳細に依存しない自然科学のモデリング指針を得るこ
とが出来た.

研究成果の概要（英文）：Recent technological developments in experiments and measurements, which 
have made it possible to obtain high-dimensional data, mean it is no longer easy to organize natural
 phenomena. The purpose of our research project is to establish a universal modeling principle 
driven by spatiotemporal data for the extraction of laws of nature by applying sparse modeling. To 
do this, we conducted research mainly focusing on the three research subjects, as typical examples, 
which are scanning tunneling microscopy/spectrum in condensed matter physics, calcium imaging in 
neuroscience and dynamics of petrogenesis in earth science. They correspond to the extraction of 
laws of spatial structure formation, that of dynamics of time evolution, and that of spatiotemporal 
dynamics, respectively. Through the present research with the help of sparse modeling and Bayesian 
inference, we established a guiding principle of modeling in natural science independent of some 
details of research fields.

研究分野： 統計物理学

キーワード： データ駆動科学　スパースモデリング　ベイズ推論
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１．研究開始当初の背景    
これまでの自然科学は実験により自然現象を
法則として切り出し，理論的に基本法則を見
出すことにより発展してきた．さらに，計算
機を用いたシミュレーションは複雑な理論モ
デルの解析を可能とし，三つの方法をつき合
わせながら自然現象を理解してきた．しかし，
近年の実験・測定技術の発展に伴い，高次元
データが取得されるようになると，自然現象
の整理自体が容易ではなくなり，三つの方法
をつき合わせるポイントを同定することが困
難となっている．この状況は，自然科学の特
定の分野に限った問題ではなく，それである
がゆえに分野の個別の特性に依存しない普遍
的な方法論の整備・開発が望まれている．こ
れまで理論的研究が基礎法則に根ざして発展
してきた物理学においては，現象を説明しう
る有効理論が複数提案され，実験的検証を通
じて取捨選択されてきた．実験・計測データ
が豊富に得られるようになった現代において
は，そのデータから有効モデルを直接構成す
る考え方も可能になるように思われる．この
データ駆動科学とも呼ぶべき方法論の整備は
このような背景では自然な考えである． 
 
２．研究の目的 
上記の背景をもとに，本研究では，スパース
モデリングにより高次元自然科学データから
重要因子を抽出し，理論・シミュレーション
の物理モデリングとの接点を探ることにより，
自然法則を抽出する普遍的なモデリング原理
の構築を目的とする． 
 
３．研究の方法  
普遍的なモデリングを構築するためには，で
きるだけ普遍性を持つ典型的な自然現象を対
象にすべきであり，本研究では研究方法の典
型ケースを具体的に示すことが重要と考え，
空間構造の形成法則の抽出，時間発展ダイナ
ミクスの抽出，それらを融合する時空間ダイ
ナミクスのそれぞれに対応する以下の三つの
課題を中心に研究を進めていく． 
【課題 1】走査型トンネル顕微鏡(STM)のス
パースモデリング 
【課題 2】カルシウムイメージングのスパー
スモデリング 
【課題 3】岩石形成ダイナミクスのスパース
モデリング 
 
４．研究成果 
課題１については，走査型トンネル顕微鏡
(STM)画像解析の方法はクロスバリデーショ
ンにより L1 正則化項のハイパーパラメータ
推定が機能することを人工データにより確認
し、方法論を確立した．その方法を用いて，
StVO3 の酸化物表面の実データに対するスパ

ースモデリング解析を行い，酸素欠損の空間
分布を定量的に扱うことができ,空間統計に
基づく解析により,短距離の斥力効果を同定
するとともにその典型的なスケールの評価が
できるようになった。また、同時に酸素欠損
による格子ひずみの統計性も評価できるよう
になった。 
 カルシウムイメージング解析では樹状突起
の時空間ダイナミクスのモデリングを行い、
部分的な膜電位の観測データから未観測デー
タと背後の物理法則のパラメータ推定までが
系統的に行えるようになった。非線形ダイナ
ミクスへの対応が可能となり、汎用性の高い
解析方法が確立された。 
 課題 3 としてあげていた時空間ダイナミク
ス推定問題に関して、地球科学班との共同研
究を本格的に開始した。まず豊かな相構造を
もつフォワードモデルの探索として、シリカ
などの多形固相を表現可能なモデルを探索し、
その相構造やダイナミクスと自由エネルギー
地形を明らかにした。また、不均一反応のモ
デリングにカルシウムイメージング解析でも
用いた方法を適用し、化学反応の生成物の部
分的な時間発展データのみから化学反応定数
を推定する方法を応用した．また、同じ問題
に近似的ベイズ計算が機能することを明らか
にし、並列計算への実装を行った。 
 これらの当初計画していた課題の他に，ベ
イズ推論の基盤技術であるモンテカルロ法の
開発も続けて，詳細つりあい条件を破るタイ
プの方法についての性能評価など基礎的で重
要な知見が明らかになった． 
 さらに，課題 3 としてあげていた時空間ダ
イナミクス推定問題に関して、公募班の佐々
木班との共同研究を本格的に開始した。そこ
では化学反応の触媒反応の時系列データの解
析を考えるが、触媒過程が空間構造を考慮す
る必要があり時空間ダイナミクスの典型とな
っている。課題１の発展として走査型トンネ
ル分光への展開として，公募班の吉田班と圧
縮センシングを応用する研究が成果として挙
げられる． 
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