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研究成果の概要（和文）：本研究は、データ駆動型の研究方法を物性物理の分野で展開することである。まず磁化曲線
の観測データを入力として、これまでの経験的な理論モデルの構築に機械学習の技法を援用する方法を提案した。複数
の候補から適切なモデル選択が可能となった。その結果、スピン構造など実験的に観測が難しい情報へのアクセスが可
能となり、その後の実験計画に役立てられるようになった。さらに、扱う系を量子系に展開するためにはベイズ最適化
の手法が有力であることがわかった。一方、大規模施設からのデータを想定して、中性子散乱実験のスペクトルから緩
和時間分布を推定する問題に着手し、実データ解析も含めた新しい方向性を示すことができた。

研究成果の概要（英文）：Our main purpose in this project is to develop a data-driven method for materials 
science. We first propose a systematic method based on the machine learning in which a theoretical model 
with magnetic interactions is established from an input data of magnetization curve. The proposed method 
enables us to infer a suitable model among many candidates. Consequently, one may obtain microscopic spin 
structure which is difficult to see in a conventional experiments and it provides useful information on a 
following experiment design. It is also found to be efficient to use a Bayesian optimization for quantum 
spin systems. Meanwhile, dealing with the possibility of handling a big data from large experimental 
facilities, we develop an inference method of a relaxation-time distribution from neutron-diffraction 
experiments and offer a new direction including real-data analyses.

研究分野： 統計物理学
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１．研究開始当初の背景 
近年，JPARC やSACLA などの大型実験施設か
ら高精度の散乱実験データが得られるように
なっている．科学の広い分野でイメージング
の手法が大きく発展し，実空間の観察が驚く
ほどの高精度で得られる．例えば，走査型プ
ローブ顕微鏡は走査型トンネル顕微鏡（STM） 
をはじめ，様々なプローブに展開され，精度
の向上も含め著しい進展を見せている．これ
らのデータは精度向上に伴って大容量のデー
タとなるために，データ解析は重要な課題に
なる．特に，イメージング画像データは直接
の理論の予言対象になりにくいために解釈の
ためにもデータ解析は必要となる．実験デー
タの精度向上の効果として自然現象を理解す
るための情報がそこに含まれることは期待さ
れるものの，データの背後にある物理特性を
抽出する方法の発展は必ずしも十分ではない
と考える．本研究では理論模型を積極的に取
り入れたデータ解析方法の開発を目的とする．
そのための知見が情報統計力学にあると研究
代表者は考える．情報統計力学は，ランダム
系の統計力学とベイズ統計の数理的類似性に
注目し，近年発展した統計物理の一分野であ
る．そこでの一つのテーマは画像修復の問題
であり，平均場近似等の統計力学的手法を用
いることで効率のよい方法などが議論されて
きた．情報統計力学の成熟してきたこの時期
にこそ，その知見を物理実験データの解析解
析に展開するよい機会であると思われる．気
象研究など時系列解析などで「データ同化」
と呼ばれるデータ駆動型の研究スタイルが進
展している時代背景も，本研究を推進すべき
と研究代表者が考える大きな要因である． 
２．研究の目的 
近年，様々な実験技術は発展し大量の高精度
データが得られつつあり，また走査型トンネ
ル顕微鏡に代表されるミクロな測定から実空
間のメージング画像データが得られる．これ
らは高精度化に伴いデータ量は膨大になり，
しかも直接的な理論の予言対象になりにくい
ために，解釈のためにはデータ解析が必要と
なるが，その方法論の開発は必ずしも実験技
術の向上に伴っているとは考えにくい状況に
ある．本研究では，実験で得られたデータを
出発点として理論模型の持つパラメータを推
定する計算物理的方法の開発を目的とし，従
来の第一原理計算からのアプローチとは異な
る実験データ駆動型の新しい科学の方法論の
構築を目指す． 
３．研究の方法 
本研究課題の目標は，実験データから我々の
仮定する模型の範囲で，相互作用パラメータ
などの模型に含まれる微視的パラメータを
推定し，さらにはその模型の妥当性の定量的
な検討を可能にする一般的な方法論を開発
することである．仮定する模型は実験の精度
などによって適切に決められるべきもので
あり，ミクロスケールから現象論的な粗視化
モデルまで様々な階層が考えられる．ここで

は，解析手法の一般論を展開しつつも，具体
的な物理的問題を考察し，実際に実データ解
析向けた準備を進めていくことを考える．問
題を設定すると，確率モデルを導入すること
ができ，その元でベイズ統計に従って，導入
された確率モデルに含まれる未知パラメー
タを推定する．推定には，大自由度の積分計
算が必要となり，マルコフ連鎖モンテカルロ
法などの計算物理の方法を用いる． 
４．研究成果 
本研究課題の目的は、データ駆動型の研究方
法を物性物理の分野で展開することである。 
近年社会科学において注目されているビッ
グデータ解析は自然科学にも重要な問題で
あるが、自然科学特有の重要な視点は、社会
科学と比較すると自然科学の問題の多くは
基礎法則が整備されていることにあり、また
特に物性物理の分野では計測データの精度
が非常に高いことが特徴であると考えてい
る。やみくもに、データから機械学習を用い
て、背後のデータ構造を抽出するのではなく、 
基礎法則の未知変数を精度を制御しながら
評価する方法を考えることが、物性物理の分
野に必要である。 
 
(1)走査型トンネル顕微鏡に代表されるミク
ロな測定から得られる実空間のメージング
画像データの新しい解析方法の模索である。
特に、単なるノイズ除去ではなく、背後にあ
る物理描像を抽出する方法論の発展を考え
ていて、本年度は得られたデータを出発点と
してある理論模型の持つパラメータを推定
する計算物理的方法の開発を研究した。具体
的には、Cu(110)面上へのカリウムなどのア
ルカリ原子の吸着による表面再構成の問題
を取り上げ、アルカリ原子に働く異方的斥力
相互作用を推定する枠組みを構成した。それ
はベイズの定理に基づくベイズ推定として
定式化され、ベイズ推定の文脈では事前分布
に統計力学的モデルを導入し、ハイパーパラ
メータを推定することが物理モデルを推定
することに相当する。具体的な計算としては
大規模なモンテカルロ計算を必要がある。ま
ずはノイズの入った人口データの解析を行
い、有効相互作用として、これまでに提案さ
れているある種の統計力学模型のモデルパ
ラメータをデータから再構成できることを
確認した。この方法は、従来の第一原理計算
からのアプローチとは異なる実験データ駆
動型の新しい科学の方法論を提供しうると
考えられる。 
(2)走査型トンネル顕微鏡に代表される実空
間のメージング画像データの新しい解析方
法に引き続き、この基本路線を最も顕著に表
す例題として,磁性の問題の磁化曲線の観測
データから磁気モデルを推定する方法論の
構築を試みた。磁場の関数として磁化の値を
入力データとして,相互作用のモデルとその
パラメータを推定する枠組みはベイズ推定
の枠組みで定式化することができる。この枠



組みをまずは人工データでの検証を行った。
その中心部分の計算に統計力学の多体問題
を解く必要があり、計算量は多くなる。多体
問題の性質は絶対零度を仮定して、エネルギ
ー関数の最急降下法を用い、モデルの選択に
は L1 ノルム正則化の方法を用いた。この正
則化は通常の機械学習で用いられるLASSOで
は、正しいモデルを選択できなかった。その
ために、正則化項に物理的な性質に基づき、
長距離項には距離に比例した罰金項を導入
して、正しいモデルの再現に成功した。この
点は人工データを用いた研究の利点と言え
る。この研究内容は日本物理学会でのシンポ
ジウムにて講演し、ある程度の反響を得た。 
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